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Zusammenfassung
IndervorliegendenArbeitwerdendieMöglichkeiteneinerNutzungthermal-infraroter Welen-
längenzurfernerkundlichenErfassung/QuantifizierungvonBodenparameternvorgestelt.Die
StudiebasiertaufBodenprobendesUntersuchungsgebietes Mulewa,welchessichineinerse-
miaridenAgrarregionim West-Australischen Weizengürtelbefindet.ImMittelpunktderArbeit
stehtdieBewertungdeslangweligenInfrarots(LWIR),innerhalbdesatmosphärischenFensters
zwischen8und14µm,bezüglichseinesspektralenPotentialsfürdiequantitativeAbleitungdes
Ton-undSandgehaltessowiedesGehaltesanorganischemKohlenstoff(SOC).ZurAbschät-
zungderEffizienzwurdendieErgebnissedesLWIReinerQuantifizierungausdemherkömmlich
gebrauchtensolar-reflektiven Welenlängenbereichszwischen0,4und2,5µm(VNIR-SWIR)ge-
genübergestelt.
DieAgrarregionenderTrockengebietesindaufgrundihrernatürlichenBodeneigenschaften
besondersgefährdetfürDesertifikations-Prozesse,wieetwaderErosiondurch Wind.Die Wi-
derstandsfähigkeitdieserBödenistwegendesgrobtexturiertenCharakterssowiedesgeringen
Gehaltesanorganischem Materialstarkeingeschränkt.Eineintensive,nichtnachhaltigeNut-
zungalsFolgederMaximierungderlandwirtschaftlichenProduktionsowiezusätzlicherDruck
durchKlimaveränderungenverschärfendieVulnerabilitätdieserÖkosystemeundbeschleuni-
gendadurchdieDesertifikation.DieausgedehntenAgrarflächeninMulewawerdenaljährlich
währendderTrockenzeit(Brachzeit)durchdieEinwirkungvon Winderosionihresnährstoffrei-
chenundfeinkörnigenBodenmaterialsberaubt.DiehierquantifiziertenBodenparametersteuern
maßgeblichdieOberflächenstabilitätdieserBöden(nebenderOberflächenrauigkeitundderBo-
denfeuchte).FürzukünftigeMonitoring-KonzeptemitdemZiel,regelmäßigdenErosionszustand
landwirtschaftlicherFlächeninTrockengebieteneinzuschätzen,werdendieseBodenparameter
wichtigeEingangsgrößendarstelen.
Mitverschiedenen MethodenderLaborspektroskopiewurdenBodenprobenausdemUnter-
suchungsgebietimthermalen(Emissions-FTIR-Spektroskopieunddirektional-hemisphärische
Reflexions-(DHR)Spektroskopie)undimsolar-reflektiven(DiffuseReflexions-Spektroskopie)
WelenlängenbereicheingemessenundanschließendaufihrenInformationsgehalthinuntersucht.
DiequantitativeModelierungderpedologischenParameterausdengemessenenspektralenSi-
gnaturenwurdemithilfeeinermultivariatenRegressionsanalyse(PartialLeastSquaresRegres-
sion–PLSR)realisiert.IneinerspektralenInterpretationderPLSR-Modelewurdendiejenigen
spektralenBänderidentifiziert,welchedieQuantifizierungamstärkstenbeeinflussthaben.Da-
beikonntendieden ModelenzugrundeliegendenspektralenDriver (z.B.:Quarz,Hämatit,
Korngröße,etc.)bestimmtundderenZusammenhängemitdenquantifiziertenBodenparameter
bewertetwerden.
DieseGrundlagenstudiekonntezeigen,dassdiespektralenVoraussetzungenimLWIRfürein
möglichesMonitoring derBodenparametermitthermalenFernerkundungsdatengegebensind.
DieArbeitdemonstriertdarüberhinaus,dassfürdieErfassung/QuantifizierungderTextur-
Parameter(Sand-undTongehalt)derrelevantespektraleInformationsgehaltimLWIRdeutlich
höheristalsimVNIR-SWIR.FürdieüberzeugendeLeistungsfähigkeitdesLWIRwurdedie
VielfaltseinerspektralenMerkmaleverantwortlichgemacht,sowohlfürdieMineraleQuarzund
KaolinitalsauchfürdieAbhängigkeitvonderKorngröße.DieErgebnissederquantitativen
Modelierungmachtenzudemdeutlich,dassderSpektralbereichdes VNIR-SWIRbeiAnwen-
dungeninTrockengebietenwegendercharakteristischenpedologischenEigenschaftenanseine
Grenzenstößt.Quarz(SiO2),alsdasdominierende MineralinsemiaridenBöden,besitztim
VNIR-SWIRkeinerleispezifischespektraleEigenschaftenundistdaherauchnichtinderLage,
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dortseineKorngrößenabhängigkeitzumAusdruckzubringen.AußerdemwerdensemiarideBö-
denimVNIRinderRegelstarkvoneisenhaltigenOxidenundHydroxidenbeeinflusst,welche
diespektralen MerkmaleandereBodeneigenschaftenüberdeckenkönnen.DiespektraleInter-
pretationderPLSR-ModeleveranschaulichtefürdieBödenausMulewa,dassderenSpektren
imVNIRbis∼1,3µmvomEinflussdereisenhaltigenMineraleHämatitundGoethitdominiert
wurden.DerhohespektraleKontrast,dendieseEisenoxide/-hydroxidedorterzeugten,führte
indenPLSR-Modelendazu,dassderBereichbis∼1,3µmdeneigentlichtextur-relevanten
Welenlängenim SWIR(wieumdasKaolinit-Featurebei2,2µm)vorgezogenwurde.
ImLWIRdagegenerzeugtendiemolekularenFundamental-SchwingungenderSi–OBindungen
vonQuarzReststrahlenbändermithohemspektralenKontrast.Quarzoffenbartediecharakte-
ristischeEmissivitäts-Doppelbandezwischen8und9,5µmundKaolinitzeigteimLWIRvier
distinktivespektraleMerkmale(9,0µm,9,8µm,10,5µmund10,95µm).InnerhalbderRest-
strahlenbänderzeigtesicheineklareAbhängigkeitvonderKorngröße,diesowohlMineral-Feature
vonQuarzalsauchvonKaoliniteinschloss.DarüberhinausprofitiertediequantitativeModel-
lierungderTextur-ParameterimLWIRzusätzlichvonder WirkungdesTransparenz-Features,
welchesalsFolgederVolumenstreuungdieBodenspektrenab∼9,8µmkorngrößenabhängigmo-
difizierte.InsgesamtwardieVorhersagederTextur-Parameterdadurchgekennzeichnet,dassdie
textur-relevantenspektralenDriver,diedenPLSR-Modelenzugrundelagen,imLWIRzahlrei-
cherwarenundmitdenquantifiziertenBodenparameterndirekterimZusammenhangstanden
alsimVNIR-SWIR.DieindirektenZusammenhängemitdeneisenhaltigen MineralenHäma-
titundGoethit,aufdenendieVorhersagederTextur-ParameterimVNIR-SWIRüberwiegend
basierte,führtedortzurelativkomplexenPLSR-Modelen.
Die Möglichkeiten,diedasLWIRfürdieseFragestelungbietet,zeigtesichbesondersein-
drucksvol beiderReduktionder WelenlängenaufdiespektralenSpezifikationenflugzeug-
(TASI-600)undsatelitengetragener(ASTERundHyspIRI)Sensoren.DieQuantifizierungdes
Sand-unddesTongehalteskonnteauchnochmitdermultispektralenASTER-Auflösung(5Bän-
der),ohnemerklichequalitativeEinbußenfürdieVorhersage,realisiertwerden.Derreduzierte
spektraleDatenraumdecktedabeialerelevantenspektralenInformationenfürdieQuantifizie-
rungab.
FürdiequantitativeAbleitungdesSOC-GehaltesdagegenreichtediemultispektraleAuflö-
sungnichtmehraus,umrobustePLSR-Modeleaufzubauen.Grundsätzlichkonnteunabhängig
vonderAuflösungwederimVNIR-SWIRnochimLWIRspektraleDriveridentifiziertwerden,
diemitdemSOC-GehaltineinemdirektenZusammenhangstanden.NurdieModeleausder
hyperspektralenSensorik(VNIR-SWIRundLWIR)wareninderLage,diekomplexenHinter-
gründedieserBeziehungenfüreineerfolgreicheQuantifizierungdesSOC-Gehaltesabzubilden–
alerdingsnurunterVerwendungrelativkomplexerPLSR-Modele.
DerbedeutendeBeitrag,dendieVolumenstreuungimLWIRfürdieQuantifizierungder
Textur-Parameterleistete,machtesichbiszurAuflösungdermultispektralenPLSR-Modele
bemerkbar.SelbstindenASTER-ModelenwurdedervorteilhafteEinflussderkorngrößenab-
hängigen WirkungdesTransparenz-Featuresnachgewiesen.Abschließendwurdederspektrale
BereichdesLWIRfürdieErfassung/QuantifizierungvonBodenparameterninTrockengebieten
alsprädestiniertbewertetundalsspektraleGrundlagefürzukünftigeMonitoring-Konzeptezur
ÜberwachungvonBodenerosions-Prozessenempfohlen.
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Thisstudyembracesthefeasibilityofusingthethermalinfraredwavelengthregionforfuture
remotesensingapplicationstodetect/quantifysoilparameters.Theresearchisbasedonsoil
samplesfromthesemiaridagriculturalareaofMulewa,locatedwithinthewheatbeltofWestern
Australia.The mainfocusofthisstudyistoassessthepotentialofthelongwaveinfrared
(LWIR),withintheatmosphericwindowbetween8and14µm,topredictthecontentofsand,
clayandorganiccarbon(SOC)insoils.Theresultsarecomparedwithpredictionsmadewiththe
traditionalyusedsolar-reflectivewavelengthregion(visible,VIS:0.4–0.7µm;nearinfrared,
NIR:0.7–1.1µm;shortwaveinfrared,SWIR:1.1–2.5µm).
Duetotheircharacteristicsoilpropertiesdrylandagriculturalregionsareparticularlyproneto
desertificationprocesses,suchaswinderosion.Theircoarsetexturedsoilsarelowincementing
agents,suchasclayorSOC,andhencelackingtheabilitytoresisttheerosionalforcesofwind.
Intensifiedandnot-sustainablelanduse,asaresultovermaximizingagriculturalproduction,and
theeffectsofclimatechange,increasethevulnerabilityoftheseecosystemsandhenceaccelerate
desertification.Thevastpaddocksinthe Mulewaregionaresufferingfromseasonalsoilloss
duetowinderosionduringthedryseason.Duringthatdryperiod,whichisgettinglongerdue
toclimatechange,theexposedsurfacesareloosingmainlythefine,nurtrient-richsoilmaterial.
Thisstudyinvestigatedthesoilparametersthatcrucialyinfluencethesoils’surfacestability
(inadditiontothesurfaceroughnessandthesoilmoisture).Anupcomingmonitoringsystem,
aimingtoregularlyestimatethesoils’erosionalconditiononsuchsemiaridpaddocks,could
benefitfromtheseparametersasanimportantinput.
Usinglaboratoryspectroscopy,theMulewasoilsamplesweremeasured,bothinthethermal
infrared(emissionFTIRspectroscopyanddirectionalhemisphericalreflection(DHR)spectro-
scopy)andinthesolar-reflective(diffusereflectionspectroscopy)wavelengthregion.Thisdata
wasanalyzedtodeterminetherelevantcontentofinformationforthesoilparameters.Multiva-
riateregressionanalyses(partialleastsquaresregression-PLSR)wereusedtoquantitatively
modelthesoilparametersfromthespectralsignatures.ThePLSR-modelswerespectralyinter-
pretedtoidentifythebandsthathadthemostinfluenceonthepredictions.Therebythemodels’
spectraldrivers(e.g.:quartz,hematite,grainsize,etc.)weredeterminedandtheirrelationships
withtheobservedparameterwereassessed.
ThisbasicresearchdemonstratedthatthespectralrequirementsintheLWIRaremetfor
monitoringthesesoilparameterswiththermalremotesensinginstruments.Furthermorethe
studyfoundthattherelevantspectralinformationforthedetection/quantificationofthesand-
andtheclaycontent(texturalparameters)isexplicitlyhigherintheLWIRthanintheVNIR-
SWIR.Thisobservationwasaddressedontheonehandtothediversityofspectralfeatures
withintheLWIRforboththemineralogy(quartzandkaolinite)andthedependencyonthe
soils’grainsize.TheoutcomesofthisstudyshowsthatthescopeforusingtheVNIR-SWIR
wavelengthregionindrylandapplicationsislimited,duetothesoilcharacteristicstypicalof
thisenvironment.Quartz(SiO2),asthedominantmineralinsemiaridsoils,doesnotcontain
anydistinctspectralfeaturesintheVNIR-SWIRandthusisnotabletorevealitstextural
dependency.Furthermore,semiaridsoilsarestronglyinfluencedbytheabundanceofironbearing
oxidesandhydroxides,whichcancoverthespectralfeaturesofothersoilparameters.Forthesoils
ofMulewathespectralinterpretationofthePLSR-modelshasilustrated,thattheirspectral
signaturesintheVNIR(until∼1.3µm),weredominatedbytheinfluenceofhematiteand
goethite.Thehighspectralcontrastinthisregion,producedbyironoxides/-hydroxides,has
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driventhepredictionstoprefertheregionuntil∼1.3µmforthemodelingfromtheactual
texturerelevantwavelengthintheSWIR(aroundthespectralfeatureofkaoliniteat2.2µm).
ThisisincontrasttotheLWIR,wherethefundamentalvibrationsoftheSi–Obondsdue
toquartzcausedReststrahlenbands,whichhaveahighspectralcontrast.Quartzrevealedits
characteristicemissivitydoubletinthespectralsignaturesbetween8and9.5µmandkaolinite
showedfourdistinctspectralfeatures(9.0µm,9.8µm,10.5µm,and10.95µm). Withinthese
Reststrahlenbandsadistinctrelationshipwithgrainsizewasrevealed,wherespectralfeatures
ofthemineralsquartzandkaolinitewereincluded. Moreoverthemodelingofthesand-and
claycontentintheLWIRhasbenefittedadditionalyfromtheeffectofthetransparencyfeature,
which,asaconsequenceofthevolumescattering,hasmodifiedthesoilspectralsignaturesfrom
∼9.8µmonwithrespecttothegrainsize.
Overalthepredictionofthesand-andtheclaycontentwascharacterizedbythefactthatthe
texturerelatedspectraldrivers,thatformedthebasisofthePLSR-models,couldbeidentifiedin
theLWIRtoagreaterextentandinamoredirectrelationshipwiththequantifiedsoilparameter
thanintheVNIR-SWIR.Theindirectassociationswiththeironbearingmineralshematiteand
goethite,whichwasmainlythebasisofthepredictionofsandandclayintheVNIR-SWIR,
resultedincomparativelycomplexPLSR-models.
TheprospectoftheLWIRfordeterminingsoiltexturewasdemonstratedtobeevenmoreim-
pressivewhenreducedtothespectralbandspecificationsofairborne(TASI-600)andspaceborne
(ASTERandHyspIRI)sensors.Thequantificationofthesand-andtheclaycontentcouldbe
estimated,withoutnoticeablelossofpredictionaccuracy,evenwiththemultispectralresolution
ofASTER(5bands).Thiswasbecausethereducedspectraldataspace(numberofbands)stil
coveredalrelevantspectralinformationforthequantification.
ForthepredictionoftheSOCcontent,ontheotherhand,themultispectralresolutionwas
notsufficienttoestablishrobustPLSR-models.Basicaly,regardlessoftheresolution,neither
VNIR-SWIRnorLWIRspectraldriverscouldbeidentified,whichweredirectlyassociatedwith
theSOCcontent.Onlythehyperspectralsensorsystems(VNIR-SWIRandLWIR)wereableto
displaythecomplexbackgroundoftheserelationshipstosuccessfulyquantifytheSOCcontent,
butonlywithcomparativelycomplexPLSR-models.
ThesignificantcontributionofthevolumescatteringintheLWIRforpredictingthetextural
parametersbecamenoticeableuntiltheresolutionofthemultispectralPLSR-models.Evenfor
themodels,whichusedthefiveASTERbands,thebeneficialinfluenceofthegrainsizerelated
effectfromthetransparencyfeaturewasstilevident.FinalytheuseoftheLWIRforthe
detection/quantificationofsoilparametersindrylandswasregardedasthebetterchoiceand
wasrecommendedasthespectralbasisforfuturesoilerosionmonitoringconcepts.
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Kapitel1
EinführungundZielsetzung
DerDruckaufdieweltweiteProduktionvonAgrargüternzurGewährleistungunsererNahrungs-
mittelsicherheitwirdPrognosenzurFolgeindennächstenDekadeninbeispielosemMaßezuneh-
men.BegründetwirddieseErwartungmitderschnelwachsendenglobalenBevölkerung,derArt
unddemUmfangderPro-Kopf-NachfragefürNahrungsmittel(EssgewohnheitenundderTrend
zuressourcenintensiverenNahrungsmitteln),demKlimawandel(veränderteNiederschlags-und
Temperatur-MusterunddieHäufungvonExtrem-Wetterereignissen)sowiedem Wettbewerb
umdieNutzungvonlandwirtschaftlichenFlächen(Nahrungsmittelproduktion,Produktionvon
Bio-TreibstoffenodernachwachsendenRohstoffen).ZwangsläufigwirddieseEntwicklungauch
zueinerIntensivierungderlandwirtschaftlichenProduktionführen,umeineglobaleVerfüg-
barkeitvonNahrungsmittelngarantierenzukönnen(FAO,2012,2011;GovernmentOfficefor
Science,2011; WorldBank,2010).
DenTrockengebietenderErde(engl.drylands;sieumfassenaride,semiarideundsubhumide
Gebiete)kommtindiesemZusammenhangeinebesondereRolezu.Inihnenwerdenrund44
%derweltweitenNahrungsmittelproduziert.AufgrundihrersensiblenBöden-bedingtdurch
dengrobtexturiertenCharakter,demgeringenGehaltanorganischemMaterial,demgeringen
Speichervermögenfür WasserundNährstoffeunddergeringennatürlichenFruchtbarkeitund
Widerstandsfähigkeit-sinddieseÖkosystemebesondersgefährdetfürProzessederDesertifikati-
on(LandDegradationinTrockengebieten).Eineintensive,nichtnachhaltigeNutzungalsFolge
der MaximierungderlandwirtschaftlichenProduktionsowieKlimaveränderungenverschärfen
dieVulnerabilitätdieserÖkosystemeundbeschleunigendadurchdieDesertifikation(UNCCD,
2012).
NichtohneGrundbezeichnetdieUnitedNationsConventiontoCombatDesertificationBöden
als„.themostsignificantnonrenewablegeo-resourcethatwehaveforensuringwater,energy,
andfoodsecurityforpresentandfuturegenerations.“(UNCCD,2012).Darüberhinausspie-
lenBödeneinebedeutendeRoleinderDiskussionumdieStoffkreisläufevonTreibhausgasen,
welchefürdenKlimawandelverantwortlichgemachtwerden,dasiedengrößtenterrestrischen
Kohlenstoff-SpeicherundgleichzeitigeinederwichtigstennatürlichenQuelenfürCO2inder
Atmosphäredarstelen(SchrumpfundTrumbore,2012).DenlandwirtschaftlichenPraktiken
derBodenbearbeitungwirddabeibesondersvielAufmerksamkeitzuteil,daAckerflächenenor-
me MengenvonKohlenstoffbinden.DerGehaltanKohlenstoffindenersten30cmBoden
entsprichtfastdemdergesamtenAtmosphäre(GovernmentOfficeforScience,2011).
ImLaufevonanhaltenderDegradationbüßenBödenjedochdieseFunktionenein.Aufland-
wirtschaftlichgenutztenBödenderTrockengebietezeigtsichDesertifikationhäufiginFormvon
Bodenschwund(engl.soilloss),derunterdemEinflussvonWinderosionalsVerlustdesnährstoff-
reichenOberbodensinErscheinungtrittunddieProduktivitätderAckerflächenstarkreduziert.
DiegrobtexturiertenBödenderTrockengebietezeigenmeistnurgeringeGehalteanTonminera-
lenundorganischemMaterial-Bodeninhaltsstoffe,diedurchihreKlebewirkungderBodentextur
ihreFestigkeitunddamitOberflächenstabilitätverleihen.SaisonalstarkausgetrockneteOber-
flächenundgleichzeitighohes WindaufkommenverschärfendasProblemzusätzlichundmachen
dieseBödenbesondersanfäligfür Winderosion.
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VordiesemHintergrundsindeineVielzahlwissenschaftlicherDisziplinen(wieetwa:Boden-
kunde,Geologie,Klimatologie,Agrar-undUmweltwissenschaften)aneinerregelmäßigenBeob-
achtung(Monitoring)vonBodenoberflächeninteressiert,diemöglichsteinequantitativeErfas-
sungvonBodenparameternerlaubt.ImMittelpunktdieseAufmerksamkeitstehendabeimeist
dieKorngrößenverteilung(Bodentextur)undderorganischeKohlenstoffgehalt(SOC,engl.soil
organiccarbon).AufgrundihrerBedeutungfürdieOberflächenstabilitätvonBödenstelenbei-
deParameterunverzichtbareEingangsgrößenfürdieModelierungvonErosionsprozessendurch
Winddar(nebenderOberflächenrauigkeitundderBodenfeuchte)(ShaoundLeslie,1997;Chap-
peletal.,2006;Shaoetal.,2007).SowohldieBodentexturalsauchderSOC-Gehaltsind
zudemessentieleInput-ParameterfürBoden-Vegetations-AtmosphärenTransferModele,mit
derenUnterstützungVeränderungenderglobalenLandnutzungundLandbedeckungvorherge-
sagtwerdensolen,diesichausdenklimatischenundanthropogenenUmweltbeeinträchtigung
ergeben(Sanchezetal.,2009).
DieFernerkundungbietetdieMöglichkeiteinesgroßflächigenMonitoringsindenbetroffenen
Ökosystemen,aufdessenGrundlagehochaufgelöstedigitaleBodenkartenersteltwerdenkönnen
(digitalsoilmapping),diesichschnelaktualisierenlassen(Sanchezetal.,2009).DieTechnik
derhyperspektralenFernerkundung(AbbildendeSpektroskopie)undderenKombinationmit
statistischenAuswertungsverfahrenausdemBereichderChemometrikermöglicheninzwischen
aucheinequantitativeAbleitungvonBodenparametern.Auchwenndabeinochmiterhebli-
chenSchwierigkeitengekämpftwird(wieetwa:spektraleAuflösung,Signal-Rausch-Verhältnis,
atmosphärischeAbschwächungdesSignalsund Mischpixel),welchefürdieDiskrepanzzuden
ErfolgenausderpunktuelenBoden-SpektroskopieimLaborverantwortlichsind(Ben-Doretal.,
2008).
BisherbasierenArbeitenaufdemGebietderquantitativenAbleitungvonBodenparametern
mittelsFernerkundungs-Sensorikhauptsächlichaufdemsolar-reflektiven Welenlängenbereich
zwischen0,4–2,5µm(VNIR-SWIR).ObwohldabeiteilweisesehrbrauchbareResultateerzielt
wurden(Ben-Doretal.,2008),stößtderBereichdesVNIR-SWIRfürAnwendungeninTro-
ckengebietenaufgrunddercharakteristischenpedologischenEigenschaftenoftanseineGren-
zen.SowirddieKorngrößenverteilungtonarmer,starksandigerBödenmaßgelblichvonihrem
HauptbestandteilQuarz(SiO2)bestimmt,einemMineral,welchesim Welenlängenbereichdes
VNIR-SWIRkeinerleispezifischespektraleEigenschaftenbesitzt(Salisburyetal.,1991).Außer-
demwerdendieBödenariderundsemiariderGebieteimAlgemeinenvoneisenhaltigenOxiden
undHydroxidendominiert(zumindestoptisch,daoftausschließlichdieKornoberflächenent-
sprechendangereichertsind),dieimGegensatzzuQuarzhohespektraleAktivitätimBereich
desVNIRzeigen(Huntetal.,1971).IhrspektralerEinflussaufdiesen Welenlängenbereichist
jedochderartbestimmend,dasssiediespektralenMerkmaleandereBodeneigenschaftengrund-
sätzlichüberdecken.Aufdiese WeisewerdenauchdiespektralenInformationendesSOCim
VNIRunkenntlichgemacht,derindiesenBödenohnehinnurgeringfügigvorhandenenist.
DagegensinddieMöglichkeiteneinerNutzungder WelenlängendesthermalenInfrarotsim
BereichdesatmosphärischenFensterszwischen8und14µm(LangweligesInfrarot,LWIR)für
diequantitativeAbleitungpedologischerParameternochweitgehendunerforscht.DieseEnt-
wicklungwurdeaufgehaltendurchdiemangelndeVerfügbarkeitvonhyperspektralenthermalen
SensorensowiedierelativaufwendigeProzessierungderEmissions-Datenangesichtsihresver-
gleichsweisekomplexenphysikalischenHintergrundes.DabeihatdasLWIRdasPotential,die
Grenzendessolar-reflektivenBereichsfürbodenkundlicheAnwendungenderFernerkundung
zuerweitern.SosignalisierendiespektralenCharaktereigenschafteneiniger Minerale(Quarz,
Kaolinit,HämatitoderGoethit),welchediePedologieinTrockengebietenmaßgeblichprägen,
2
Kapitel1EinführungundZielsetzung
dassderBereichdesLWIRfürihreDetektion/Quantifizierungprädestiniertist.Diemolekularen
Fundamental-SchwingungenderSi–OBindungenvonQuarzerzeugenindiesem Welenlängen-
bereichReststrahlenbandenmithohemspektralenKontrast(SalisburyundD’Aria,1992a),wo-
gegenderEinflussvonEisenoxiden/-hydroxidenrelativgeringist(Salisburyetal.,1991).Zudem
offenbartdasLWIRinnerhalbderReststrahlenbandengleichmehrerespektraleMerkmalevon
Tonmineralen(wieetwaKaolinit).ImVNIR-SWIRdagegenwirddieTon-Absorptionsbandebei
2,2µmoftunterdemEinflusstrockenerVegetationdurchdieZelulosebandebei2,08µmgestört
(RodgersundCudahy,2009).DarüberhinauszeigensichfürpartikuläreOberflächenimLWIR
charakteristischekorngrößenabhängigespektraleEffekte,diesichausdenVolumenstreuungs-
ProzessendesfeinenBodenmaterialsergeben(Salisburyund Walter,1989).
Das Untersuchungsgebiet Mulewabefindetsichineinersemiariden Regiondes West-
AustralischenWeizengürtels.DieLandwirtschaftindiesemRaumerfährtinzunehmendemMaße
dieAuswirkungenvonDesertifikations-Prozessen,wennJahrfürJahrwährendderTrockenzeit
(Brachzeit)nährstoffreichesundfeinkörnigesBodenmaterialdurchdenEffektder Winderosion
verlorengeht.DieAussichtenderlokalenFarmertrübensichzudemdurchdiePrognose,dass
sichdiePeriodederTrockenzeitdurchdenKlimawandelnochverlängert.EinMonitoring der
betroffenenBodenoberflächenmittelsthermalerFernerkundungscheintvordemHintergrund
derpedologischenEigenschaftendesUntersuchungsgebietesvielversprechend.Diewachsende
VerfügbarkeitvonthermalenSystemenaufdem MarktfürFernerkundungs-Sensoren(wieet-
wa:TASI-600,Itres;AisaOWL,Specim;Hypercam,TelopsoderHI90,Bruker)wirdzukünftige
Monitoring-AnsätzeaufdiesemGebietermöglichen.
1.1 DarstelungdesForschungsstandes
DasgesteigerteInteresseanfernerkundlichen MethodenfürbodenkundlicheUntersuchungen
zeichnetsichseitden1970erund1980erJahrenfortlaufendab.DabeifungiertedieLaborspek-
troskopieinderRegelalsVorläuferundlieferteersteErkenntnisse,diedannalsGrundlagefür
einefernerkundlicheÜbertragungdienten.ErsteStudienbelegtendieKorrelationenzwischen
unterschiedlichenBodeneigenschaften(insb.derEinflussvonEisenundorganischerSubstanz)
undderbidirektionalenReflektanzim WelenlängenbereichdesVNIRdurchCondit(1970)so-
wieunterdemzusätzlichemEinsatzdesSWIRdurchStonerundBaumgardner(1981).Fürdie
Welenlängendes LWIRfasstenerstmalsSalisburyundD’Aria(1992a)dasspektraleVerhalten
verschiedenenBodentypenqualitativzusammen,wobeidieDatenaufdirektional-hemisphärische
Reflektanz-Messungen(DHR)basierten.
MitzunehmenderVerbreitungderNahinfrarotspektroskopie(NIRSoderNIR-Spektroskopie,
von∼1,0bis2,5µm)undderInfrarotspektroskopie(v.a.FTIR-Spektroskopie,von∼2,5bis25
µm)wurdedieTechnikauchfürgeologischeundpedologischeAnalysenimmerpopulärer,vor
alemweilsieschnel,nicht-invasivundpreiswertgegenüberdertraditionelenLaboranalytik
war.ZudemverlangtedieFernerkundungfürihreMethodennachspektralhochaufgelöstenRe-
ferenzenvonmöglichstvielenEndmembern.InzahlreichenArbeitenwurdendaherMineraleund
organischeVerbindungenimmerpräziseridentifiziert(Ironsetal.,1989,1992;Niemeyeretal.,
1992;Clark,1999;Ben-Doretal.,1999;Chabrilatetal.,2002)undinspektralenBibliotheken
zusammengefasst(Groveetal.,1992;Clarketal.,2007;Baldridgeetal.,2009).
AndersalsinderGeologie,konzentriertsichdiespektraleInformationvonBödenjedochnicht
aufkonkreteAbsorptionsbanden(monokausaleAbleitung),sondernspiegeltsichmultifaktoriel
überdengesamtenVerlaufdesSpektrumswider.FüreineQuantifizierungvonBodenparametern
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sinddaheradäquateempirischeVerfahrenzurAuswertungessentiel.InfolgederEntwicklungen
imBereichderChemometrik,werdeninzwischenmathematischeundstatistischeAuswertungs-
methoden-wieetwadiemultivariateDatenanalyse-benutzt,umdiehochdimensionalenspek-
tralenDatensätzegezieltaufKorrelationenmitrelevantenBodenparameternzudurchsuchen.
VerschiedeneAutorenveranschaulichtenbereitsdasPotentialderBodenspektroskopieunter
VerwendungmultivariaterKalibrierungs-Methoden,wieetwadermultiplenlinearenRegression
(MLR),derschrittweisenmultiplenlinearenRegression(SMLR),derHauptkomponentenregres-
sion(PCR)oderderpartialleastsquaresRegression(PLSR).EinefernerkundlicheAnwendung
fanddabeiinsbesonderefürdenthermalenSpektralbereichmeistkeineBerücksichtigung.
BereitsDalalundHenry(1986)zeigtenfürden Welenlängenbereichzwischen1,0und2,5
µm,dassmitderNIRA-Analysemethode(wasfürnear-infraredanalysesstehtundauseiner
Kalibrierungmittels MLRundeineranschließendenValidationbesteht)derGehaltanSOC,
derGesamtstickstoffgehaltsowiedieBodenfeuchteinAustralischenBödenbestimmtwerden
können. Mitähnlicher Methode(MLRaus63BändernimBereichdesSWIR)quantifizierten
späterBen-DorundBanin(1995)weitereBodenparameterausaridenundsemiaridenBöden
Israels.DieErgebnissederValidierungwarenalerdingsnichtfüraleParameterüberzeugend
(Tongehalt(R2=0,56),organischeSubstanz(R2=0,55),spezifischeOberfläche(R2=0,7)und
Kationenaustauschkapazität(R2=0,64)).
Changetal.(2001)untersuchteninihrerStudieüber800Bodenprobenausunterschiedlichen
klimatischenRegionenderUSAaufdenZusammenhangzwischen33chemischen,physischen
undbiologischenBodenparameternunddenspektralenSignaturenim Welenlängenbereichvon
1,3bis2,5µm.AufGrundlageeinerPCRwurdensehrguteVorhersageergebnisse(R2>0,8)
fürdenGesamtstickstoffgehalt,denGesamtkohlenstoffgehalt,dieBodenfeuchteunddieKatio-
nenaustauschkapazitätsowiefürdieKorngrößenfraktionenSand(R2=0,82;RMSE(X-VAL)=
11,93%)undSchluff(R2=0,84;RMSE(X-VAL)=9,51%)erzielt.DerTongehaltkonntemit
R2=0,67(RMSE(X-VAL)=4,06%)nichtganzsogenaubestimmtwerden.DieStudiezeichnet
sichdurchihrehoheProbenzahlunddieenormeVariationsbreiteindenBodenparameternaus.
Dabeisoltejedochbeachtetwerden,dassdiespektralenInformationenbeideratmosphärischer
FenstermitindiePCAeingingen.DieKorrelationskoeffizientenzeigendabeieinendeutlichen
positivenEinflussdieser WelenlängenaufdieErgebnisse.
FürdasthermalenInfrarottauchtenquantitativeAnsätzezurAbleitungpedologischerPara-
meterhauptsächlichimRahmenderBodenanalytikmittelsFTIR-Spektroskopieauf,woentspre-
chendestatistischeVerfahrenschonlängeretabliertwaren.DabeizeigtenbeispielsweiseJanik
etal.(1998),dasseineVielzahlvonorganischenundanorganischenBodenparametern(wieetwa:
SOCoderBodentextur)im Welenlängenbereichvon2,5bis25µmausDRIFT-Laborspektren
(diffusereflectanceinfraredfouriertransform)quantitativmithilfeeinerPLSRbestimmtwer-
denkönnen.MittelseinerPLSRleitetensieausdenDRIFT-Reflektanzen,nebenvielenanderen
Bodenparametern,denSOC-(R2=0,93),sowiedenSand-(R2=0,94),Schluff-(R2=0,84)
undTongehalt(R2=0,79)ab,alerdingsnichtunterAngabederVorhersagefehleroderder
benötigtenFaktorenzahlen.EinGroßteilderhierfürbenutzten Welenlängenwürdefüreine
fernerkundlicheErfassungalerdingsnichtzurVerfügungstehen.
McCartyetal.(2002)zeigteninihrerStudiezurAbleitungdesKohlenstoffgehaltesaus273Bo-
denprofilproben,dieausUntersuchungsgebietenderUSAmitsehrunterschiedlichenklimatischen
Bedingungenstammten,sowohlfürdieDRIFT-SpektroskopiealsauchdieNIRS-Spektroskopie,
dieMöglichkeiteneinerquantitativenBestimmungausReflektanz-Spektren.MithilfeeinerPLSR
entwickeltensieModele,diezwarinderLagewarendenSOC-GehaltimSpektralbereichzwi-
schen1,1und2,5µm(R2=0,82;RMSEP=0,55%;18Faktoren)undimBereichvon2,5bis25
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µm(R2=0,94;RMSEP=0,32%;17Faktoren)mithervorragendenR2-Wertenvorherzusagen,
welchealerdingsimSchatteneinessehrkomplexenPLSR-Modelsstanden.
DiebeschriebenenStudienfandenjedochohneBerücksichtigungeinerfernerkundlichenAn-
wendungstatt.SolässtdieDRIFT-MethodekeinenquantitativenVergleichmitdenEmissions-
SpektrenausFernerkundungs-Sensorenzu(ebensowenigeignensichdafürdieFTIR-Verfahren:
KBr-TablettenoderATR-Infrarotspektroskopie).EinenquantitativenVergleichmitEmissions-
SpektrenausFernerkundungs-Sensorensindnurmittelsdirektional-hemisphärischenReflexions-
Messungen(DHR)oderpassivenEmissions-Messungen–wiederEmissions-FTIR-Spektroskopie
–möglich(Salisburyetal.,1991;SalisburyundD’Aria,1992a;Heckeretal.,2011).Darüber
hinauswurdeindengenanntenStudieneineVielzahlvonspektralenBänderngenutzt,diewegen
desatmosphärischenEinflussesfürfernerkundlicheAnwendungennichtzurVerfügungstehen.
Studienfürdensolar-reflektiven Welenlängenbereich mitdemZieleinerfernerkundlichen
Anwendung,indenenerfolgreichpedologischeParameteraushyperspektralenBilddatenab-
gleitetwurden,existierenbeispielsweisefürdenEisengehalt(Bartholomeusetal.,2007),den
SOC-Gehalt(Gomezetal.,2008;Stevensetal.,2010;Geringhausenetal.,2012)oderden
Tongehalt(Geringhausenetal.,2012).Fürdenthermalen Welenlängenbereichkonzentrieren
sichfernerkundlicheStudiennachwievoraufdenPublikationender1990erJahre,dieimZuge
derEntwicklungvonmultispektralenthermalenFernerkundungs-Sensoren,flugzeug-(TIMS,6
Kanäle)sowiesateliten-(ASTER,5Kanäle)gestütztenSystemenentstanden.Eshandeltesich
dabeivorwiegendumqualitativeDetektionen(teilweiseauchmitextraterrestrischemFokus),
welchediespektralenEmissivitätenvongeologischenundpedologischenOberflächenmateriali-
encharakterisierten(Salisburyetal.,1987;Salisburyund Walter,1989;Salisburyetal.,1991;
SalisburyundD’Aria,1992a;Salisburyetal.,1994;Korbetal.,1999;Hooketal.,1999).In
dieserPhaseentstandenauchdieersteneinschlägigenArbeiten,diedenEffektderKorngröße
aufdiespektraleEmissivitätvonpartikulärenMaterialienuntersuchten(SalisburyundD’Aria,
1992b;Johnsonetal.,1998).SalisburyundD’Aria(1992b)präsentierteninihrerArbeitein
Band-RatiofürdieASTER-Kanäle10(∼8,475µm)und14(∼11,3µm),mitdessenHilfesiein
derLagewaren,dieKorngrößenvonBodenprobenabzuschätzen.
1.2ZielsetzungderArbeit
ZielderArbeitistes,den WelenlängenbereichdesLWIRbezüglichder Möglichkeiteneiner
quantitativenAbleitungpedologischerParameter(Ton-undSandgehaltsowieGehaltanorgani-
schemKohlenstoff)zubeurteilen,wiesiesichindenAgrarbödendessemiaridenUntersuchungs-
gebietesMulewain West-Australiendarstelen.GrundlagedieserUntersuchungsinddabeidie
MethodenderthermalenLaborspektroskopie.Das LWIRwirddafürmitdemherkömmlichen
solar-reflektiven Welenlängenbereich(VNIR-SWIR)verglichen,wobeibeideBereicheaufdie
spektralenKanälebeschränktwerden,diefüreinefernerkundlicheErfassungunteratmosphä-
rischemEinflusszurVerfügungstehen.VordemHintergrundderspektralenEinschränkungen
imVNIR-SWIR,diesichausdentypischenpedologischenBedingungeninTrockengebietener-
geben(sehrhohenQuarzgehalt,sehrniedrigerTonanteilsowiestarkerspektralerEffektvon
Eisenoxiden/-hydroxiden,etc.),untersuchtdieseArbeit,obundinwelchemMaßesichdieDe-
tektion/Quantifizierungmitdem WelenlängenbereichdesLWIRrealisierenlässt.
FürdieausgedehntenAgrarflächendesUntersuchungsgebietesMulewa,diealjährlichwäh-
rendderTrockenzeitdurchdieEinwirkungvon Winderosion,ihresnährstoffreichenundfein-
körnigenBodenmaterialsberaubtwerden,soldieseGrundlagenstudiefürdasLWIRklären,ob
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diespektralenVoraussetzungenfüreinmöglichesthermalesMonitoring dieserErosions-bzw.
Akkumulations-Prozessegegebensind.DabeistehendiepedologischenParameterBodentextur
sowiederGehaltanorganischemKohlenstoffimVordergrund,daihrVorkommenmaßgeblich
dieseOberflächendynamikbestimmt.
ZurUmsetzungdieserZielewurdefolgendeVorgehensweisegewählt:EineBeschreibungder
spektralen MerkmalederBodenprobenimLWIRundimVNIR-SWIRsolzunächstderen
PotentialfürdieAnwendungdiskutieren.AufderGrundlagevonBodenprobenundQuarz-
ReferenzsandenwirdzudemdieReproduzierbarkeitderLWIR-Spektrenausunterschiedlichen
thermalenSensorenunddenentsprechendenProzessierungs-Methodenerörtertundmögliche
Fehlerquelenwerdendiskutiert. Mitden MethodendermultivariatenDatenanalysesolendie
pedologischenParameterunterAngabederGenauigkeitmodeliertundvorhergesagtwerden.
DieUnterschiedezwischenderthermalenunddersolar-reflektivenSensorikwerdenunter
BerücksichtigungunterschiedlicherspektralerAuflösungenherausgearbeitet:zumeinendieje-
weiligenSpektrometer-AuflösungenundzudemeinspektralesResamplingaufhyperspektrale
Flugzeugsensoren.FürdasLWIRwerdenzusätzlichdiespektralenSpezifikationenmultispek-
tralerSatelitenmitinBetrachtgezogen.AbschließendsolfürdasLWIRgeprüftwerden,ob
eineQuantifizierungdesGeo-Chemismus(ErgebnisseausderRöntgenfluoreszenz-Analyse)auf
GrundlageeinermultispektralenSensorikmöglichist.InalenModelenwerdendiejenigenspek-
tralenBänderidentifiziertundbewertet,welchedieQuantifizierungamstärkstenbeeinflussten.
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GrundlagenderspektroskopischenSensorik
UmObjekteausderDistanzcharakterisierenzukönnen,bedientsichdiespektroskopischeSen-
sorikderphysikalischenInteraktionzwischenelektromagnetischerStrahlung(eS)undMaterie.
Welenlängenabhängige WechselwirkungenanAtomenoderMolekülenführendabeizucharak-
teristischenspektralenMerkmalen,diealsEnergieunterschiedeindereS
Welenlänge (μm)
Ref
lek
ta
nz (
%)
beobachtetwerdenund
somitqualitativeundquantitativeAussagenüberdiematerialspezifischeZusammensetzungei-
nesUntersuchungsobjektserlauben.EineentsprechendeSensorikdetektiertdiese Wechselwir-
kungenals WertederAbsorption/Emission,derReflektanzoderderTransmission,diedann
ingrafischerFormalsSpektrumdargesteltwerdenkönnen.Dazuwirddieelektromagnetische
EnergiealsFunktionder Welenlängeaufgetragen(Abb.2.1).DiesesKapitelfasstdieGrundla-
genderspektroskopischenSensorikzusammen.EineeingehendeBetrachtungzudenstrahlungs-
physikalischenProzessendazuzeigenHunt(1980),Hapke(2005)undSchowengerdt(2006).
Abbildung2.1:Bodenspektrum(direktional-hemisphärischeReflektanz–DHR)im Welenlängen-
bereichvon1,5bis14µm(FTIR-Labormessung).
2.1ElektromagnetischeStrahlung
JederKörpermiteinerTemperaturgrößeralsderabsoluteNulpunktemittierteS.DieseAus-
strahlungerfolgtalsFunktionseinerTemperaturundwirdfüreinenSchwarzkörper(Emissivität,
ε=1)durchdasStefan-Boltzmann-Gesetzbeschrieben:
M =εσT4 (2.1)
wobeiM dieüberdasgesamteSpektrumabgegebeneStrahlungist[W/m−2];σdieStefan-
BoltzmannKonstante=5,669·10−8[Wm−2K−4];TdieabsoluteTemperaturinKelvin.
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Die Welenlängeλmax,anderdieAusstrahlungeinMaximumerreicht,liefertdas Wiensche
Verschiebungsgesetz:
λmax=2898T (2.2)
wobeiλmax inµmundTinKelvineingehen.Dabeigilt:MitzunehmenderTemperaturver-
schiebtsichdasMaximumderausgestrahltenEnergieinRichtungkürzerer Welenlängen.(Man
beachte,dassdieMaximaausFrequenz-und Welenlängen-Darstelungnichtübereinstimmen.)
DiespektralespezifischeAusstrahlung(engl.spectralradiantexitance)einesSchwarzkörpers
beschreibtdiePlanckscheFormel:
Mλ= C1λ5[eC2λT −1]
(2.3)
wobeiMλ:spektralespezifischeAusstrahlung[Wm−2µm−1];T:dieTemperaturdesSchwarz-
körpersinKelvin(K);C1=3.74151x108Wm−2µm4;C2=1.43879x104µmK.Fürdie
thermaleFernerkundungistdiePlanckscheFormelunddas WienscheVerschiebungsgesetzvon
entscheidenderBedeutung.Siezeigen,dassgleicheMaterialienmitunterschiedlichenTempera-
turensichauchinihremspektralesEmissionsverhaltenunterscheiden(vgl.Kap.2.2.1).
DieOberflächeeinesSchwarzkörpersverhältsichwieeinLambert-Strahler,wobeidieBezie-
hungzwischenderspektralenStrahldichte(Lλ)undspektralerspezifischerAusstrahlung(Mλ)
sichwiefolgtergibt:
Lλ=Mλπ (2.4)
wobeiLλin[Wm−3µm−1sr−1]eingeht.
DieSonnerepräsentiertinersterAnnäherungeinenSchwarzkörper,derbeieinerTemperatur
vonetwa6000KelvineSemittiert.SiesteltdamitdiebedeutendstenatürlicheStrahlungsquele
fürdieFernerkundungdar.DasmenschlicheAugehatsichanihrAusstrahlungs-Maximumim
sichtbaren Welenlängenbereichangepasst.InAbbildung2.2sinddiespektralenStrahldichten
einesSchwarzkörpersbeiunterschiedlichenTemperaturendargestelt,wiesienachdemPlanck-
schenStrahlungsgesetzberechnetwerden.
2.2GrundlegendeInteraktionenzwischenelektromagnetischerStrahlungund
Materie
OberflächenvonBoden-oderGesteinsprobenverhaltensichnichtnachderidealisiertenVor-
stelung,diederTheorieeinesSchwarzkörperszugrundeliegt.VielmehrzeigensieinderInter-
aktionmiteSmeistdiagnostischespektraleVariationeninihremAbsorptions-/Emissions-oder
Reflexionsverhalten,dieausdenmineralogischenundpartikulärenEigenschaftendesMaterials
resultieren(vgl.Abb.2.1).
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Bereitsinnerhalbdessolar-reflektiven WelenlängenbereichsisteinedeutlicheAbnahmeder
solarenEinstrahlungmitzunehmender Welenlängenbemerkbar.Grunddafüristsowohldieso-
lareAusstrahlungs-Charakteristik(vgl.Kap.2.2)sowiediebreiten Wasser-Absorptionsbanden
derAtmosphärebei1,36µm,1,9µmund2,7µm,dieihreunmittelbarenspektralenNachbar-
schaftenbeeinflussen(Salisbury,1998).SomitstehtimSWIRfürfernerkundlicheAnwendungen
sehrvielwenigerEnergievonderSonnezurVerfügungalsimVIS
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Welenlänge (nm)
(vgl.Abb.2.4).DerEffekt
verstärktsichimJahresgangbeigrößerwerdendenSonnen-Zenitwinkeln.
Abbildung2.4:SolarespektraleStrahldichteaneinemklaren,sonnigenTagimOktoberundim
Dezembernahe WashingtonD.C,nachatmosphärischerTransmission,reflektiert
voneinem Weißstandard.BeispielausSalisbury(1998).
MWIR - MittelweligesInfrarot
InRichtunggrößerer WelenlängennimmtmitdemVerlassendesSWIRundmitdemÜbergang
insMWIRderEinflussderReflexiondersolarenAusstrahlunganderErdoberflächeimmermehr
ab.StattdessengewinntdievonderErdoberflächedirektemittierte Wärmestrahlung(thermale
Emission)zunehmendanBedeutung(vgl.Abb.2.2).
DasMWIRsteltdenÜbergangsbereichzwischendemsolar-reflektiven Welenlängenbereich
unddemlangweligenInfrarot(LWIR)dar.NachSalisbury(1998)lässtsichdasMWIR wie
folgtunterteilen:
3,0bis3,5µm: IndiesemBereichbefindetsichderPunkt,andemdiereflektierteunddie
emittierteEnergiefürOberflächenbeiRaumtemperaturgleichgroßwerdenkönnen(engl.
crossover-point).DiePositionistabhängigvomatmosphärischenZustand,vomSonnen-
Zenitwinkel,sowievondenEigenschaftenderOberfläche. Wegenderohnehinniedrigen
Energiewerte-ausbeidenQuelen-istdieserBereichfürdieFernerkundungbislangun-
interessant.
3,5bis4,4µm: ImBereichvon3,5µmbiszumBeginndergroßenCO2–Bande(∼4,2–4,4
µm)kannuntergewissenUmständenderAnteilanreflektierterSolarstrahlunginderge-
messenenat-sensor-radiancebedeutendwerden.Glatte,starkspiegelndeOberflächenwie
etwaaus MetalkönnenunterentsprechendemBeobachtungswinkel(z.B.:hotspot)ein
solchesVerhaltenzeigen.Außerdemlassenstarkreflektierende,diffuseMetaloberflächen
(sehrniedrigeEmissivität)diesenEffekterkennen.DieseMaterialeigenschaftwirdbeipas-
sivenEmissions-FTIR-MessungenimLWIRzurAbschätzungderHintergrundstrahlung
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DasGesetzvonKirchhoff
DerdeutschePhysikerGustavRobertKirchhofferkannteim19.Jahrhundert,dassimBereich
desInfrarotsdiespektraleEmissivitäteinesObjektesdessenspektralerAbsorptionentspricht.
Darausfolgerteer,dass„guteAbsorberauchguteEmiterundguteReflektorenschwacheEmiter
sind“:
ε(λ)=α(λ) (2.8)
ErformuliertedieseErkenntnisimKirchhoffschenStrahlungsgesetz,wonachdieEmissivität
(ε)unddieReflexion(R)inkomplementäremZusammenhangstehen:
1=R+ε (2.9)
ImursprünglichenSinnegiltdasGesetzfüropakeMaterialien,welchesichineinemthermody-
namischenGleichgewichtbefinden.Dieswürdevoraussetzen,dasssichdieProbeselbstineinem
isothermenZustandbefindetundgleichzeitigdieselbeTemperaturbesitztwiederHintergrund,
indensieausstrahlt.EinZustand,derimLabornurunterhohemAufwandrealisiertwerden
könnte,fürfernerkundlicheAnwendungenaberundenkbarwäre.
Nicodemus(1965)undSalisburyetal.(1994)zeigtenjedoch,dassfürdiemeistenterrestrischen
Materialien-soauchfürGesteineundBöden-dieseEinschränkungennichtrelevantsindund
dasGesetzvonKirchhoffseineGültigkeitbeibehält.DadurchistdieBerechnungderEmissivität
einerProbesowohlausihrerReflektanz-alsauchausihrerEmissions-Messungmöglich.Einsehr
praktikablerUmstandfürLabormessungenim WelenlängenbereichdesMWIRoderLWIR,wo
oftderEinfachheithalbermitaktivenSystemen(Fourier-Transformations-Infrarotspektrometer,
kurz:FTIR-Spektrometer)gearbeitetwird,dieübereineinterneStrahlungsqueleverfügen.Un-
terBerücksichtigungderStreustrahlung(MessungmitIntegrationskugel,welchedirektional-
hemisphärischeReflektanz(DHR)-Werteliefert,vgl.Kap.4.1.3)könnenReflektanz-Spektren
somit WertenderdirektionalenEmissivitätauspassivenSystemen,wiethermalenFeld-oder
LaborspektrometernoderthermalenFernerkundungs-Systemen,verglichenwerden.
ZusätzlicheBegrifflichkeitenzurthermalenSpektroskopie:apparentemissivity,true
emissivityundbrightnesstemperature
Fürpassivethermale Messungen,wiesiesichbeiderthermalenFernerkundungoderder
Emissions-FTIR-Spektroskopieergeben,wirddieEmissivitätnachGleichung2.7imAlgemeinen
zunächstals„scheinbare“Emissivität(engl.apparentemissivity)bezeichnet.Ausihrwirddurch
KorrekturderHintergrundstrahlungdie„wahre“Emissivität(engl.trueemissivity)berechnet
(vgl.Kap.4.1.1).
AußerdemtrittimZusammenhang mitpassivenThermal-MessungenoftderBegriffder
Strahlungstemperatur(engl.brightnesstemperatureoderauchspectraltemperature)auf.Die
Strahlungstemperaturwird,unterderAnnahmeε=1,ausdergemessenenStrahldichteüber
dieinvertiertePlanckFormelberechnetundlieferteinefiktiveTemperaturalsFunktionderWel-
lenlänge.Siebeschreibtfürjede WelenlängedieTemperatureinesSchwarzkörpers,dermitder
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spektralenStrahldichteemittierenwürde,wiesievomObjektselbstgemessenenwurde.Sieist
immerkleineralsdiewahreTemperaturdesObjektsundeinereinhypothetischeVeranschauli-
chung,daeinemObjektimmernureineTemperatureigenseinkann.DieStrahlungstemperatur
zeigtbereitsmarkantespektraleDifferenzenauf.AusihrlassensichdadurchoftschonsFablei-
ten,ohnezusätzlicheParameter(z.B.:kinetischeTemperatur,Hintergrundstrahlung,etc.)der
Messungzukennen.
AbschließendzudiesemAbschnittseinocherwähnt,dassdiehiergetroffenenDefinitionen
der Welenlängenbereiche,angelehntandieFernerkundung,nichtvolständigaufdieaktive
Labor-Spektroskopieübertragbarsind.DaauchhierimBereichdesMWIR unddesLWIR
entsprechendekünstlicheStrahlungsqueleneingesetztwerden,wirdentsprechenddieReflexion
derProbegemessen.DiespektralenDefinitionenweichenteilweisevonderNomenklaturanderer
Publikationenab. WissenschaftlicheArbeitenausdemBereichderInfrarotspektroskopieoder
derChemometrikbezeichnengenereldengesamten Welenlängenbereichvon2,5bis25µmals
mittleresoderklassischesInfrarot(MIR,engl.midinfrared).
2.2.2 WechselwirkungenaufatomarerundmolekularerEbene
DiePräsenzvonsFineinemSpektrumbasiertgrundsätzlichaufÜbergangsprozessenzwischen
dendiskretenEnergieniveausindenAtomenundMolekülenderMaterie.EinspezifischerChe-
mismuszeichnetsichdurchcharakteristischespektraleEigenschaftenaus.Unabhängigvonder
ArtderStrahlungsquele,ausderdieInteraktionzwischenEnergieundMaterieresultiert,sind
dieseÜbergangsprozessesowohlfürdiesolar-reflektiven(Absorption/Reflektanz)alsauchfür
diethermalen Welenlängen(Emission)einesSpektrumspräsent.
DiephysikalischeGrundlage,aufderdiese Wechselwirkungenberuhen,beschreibtdieQuan-
tenmechanik:DanachwirdelektromagnetischeStrahlungnurindiskretenEnergiepaketen(Licht-
quanten)voneinemMaterialabsorbiertbzw.emittiert.DieEnergiedesLichtquantums(Pho-
tonenenergie)entsprichtdabeigenaudemUnterschiedderEnergieniveaus(|∆E|)derAtomein
denchemischenVerbindungen.
DadiePhotonenenergie(q)unddieFrequenz(v)bzw.die Welenlänge(λ)indirektemZu-
sammenhangstehen(q=|∆E|=hv=hc/λ),habenAbsorptions-bzw.Emissionsprozesseeinen
selektivenEffektaufdasSpektrumundeignensichzurqualitativenundquantitativenAnalyse
vonMaterialinhaltsstoffen(Ironsetal.,1989).
DasspektraleVerhaltenvonMateriewirdgenereldurchdreiFormenvonÜbergangsprozessen
indenEnergielevelsbeschrieben:Rotations-,Vibrations-,sowieElektronenübergangsprozesse.
Dasichdie MöglichkeitderRotationaufGasmolekülebeschränkt,wirdaufdieseFormim
Folgendennichtweitereingegangen.
Energie-ÜbergangsprozessedurchVibrationenimLWIR, MWIR,undSWIR
DieAbsorptionbzw.EmissionvonPhotonenkannEnergie-ÜbergangsprozesseinFormvonVi-
brationenindenAtomenundAtomgruppender Molekülverbindungenanregen.Diesezeigen
sichalsperiodischauftretende,mechanischeSchwingungundwerdeninFormvonelektroma-
gnetischerEnergiefürdieFernerkundungdetektierbar.DreiAusprägungsformenderVibrations-
15
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Lambert-BeerschesGesetz
Wievielder eSindenjeweiligen Welenlängenabsorbiertwerdenkann,istvonderKonzen-
trationderabsorbierendenSubstanzim MaterialunddenstoffspezifischenAbsorptionseigen-
schaftenabhängig.DiesekommenimExtinktionskoeffizienten(λ)oderbeivernachlässigbarem
StreuanteilimAbsorptionskoeffizenten(αλ)zumAusdruck.DieserZusammenhangwirdvom
Lambert-BeerschenGesetzbeschriebenundbildetdieGrundlagederquantitativenAnalytikin
derSpektroskopie.DasGesetzbeschreibtinseinerklassischenFormdenZusammenhangzwi-
schenderAbschwächungderStrahlungsintensitätbeimDurchgangdurcheineabsorbierende
SubstanzundderenKonzentration:
Iλ=I0,λ·e(− λ·l·c) (2.10)
wobeiIλ:spektraleStrahldichtedestransmittiertenLichts;I0,λ:spektraleStrahldichtedes
einfalendenLichts;λ:molarer,dekadischerExtinktionskoeffizient[mol·cm−1];l: Weglängedes
LichtsdurchdieProbein[cm];c:KonzentrationderabsorbierendenMoleküle[L·mol−1·cm−1].
Das Gesetzvon Lambert-Beerfindetinseinerursprünglichen Form Anwendungbei
Transmissions-MessungenvonFlüssigkeiten.FürReflexions-MessungenanFeststoffenistdie-
serZusammenhangnurnochnäherungsweiseproportional(Kessler,2006).
2.3BesonderheitenderInteraktionenbeiFestkörpern(pedologischeund
geologischeOberflächen)unterBerücksichtigungihrermakroskopischen
Eigenschaften
DasspektraleVerhaltenvonBoden-oderGesteinsprobenwirdnichteinzigvonihremChemismus
bestimmt.DiephysischeStrukturihrerMaterialien(makroskopischeEbene)beziehtStreueffekte
mitein,diederenspektralenCharakterzusätzlichbeeinflussen.EinebesondereRolespieltda-
beidieInteraktionamÜbergangsbereichzwischenMaterialoberflächeunddemfürdieMessung
genutztenMedium.ImFolgendenwerdendiespektralenPhänomenevonFestkörpern(pedologi-
scheundgeologischeOberflächen)beschrieben,wiesieimZusammenspielmakroskopischerund
molekularerEffektebeiTransmissions-,Emissions-bzw.Reflexions-MessungeninErscheinung
treten.
2.3.1TransmissionbeiFestkörpern
ImLaborstelenTransmissions-MessungeneinebeliebteMethodedar,umdenChemismusvon
Festkörpernzubestimmen,dahierbeieinMessaufbaugewähltwerdenkann,dersämtlicheStreu-
effekteausschließt.DieProbewirddazudurchMahlenaufeineKorngrößegebracht,diekleiner
istalsdie WelenlängedertransmittierteneS.DashomogenisierteProbenmaterialwirdaußer-
demineineMatrixausKaliumbromid-Pulver(KBr)gebettetundinTabletten-Formgepresst.
DerBrechungsindex(s.u.)derProbeunddervonKBrsindsichsehrähnlich.Diegemessene
Transmission(T)istbeidieser MessmethodenurnochvomAbsorptionskoeffizienten(α)und
derSchichtdickederTablette(t)abhängig(Salisburyetal.,1987;VincentundHunt,1968):
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T=e−αt (2.11)
Transmissions-MessungensindindieserFormprädestiniertfüreinequantitativeAnalytik
vonFeststoffen.Abbildung2.10(A1)und(A2)zeigendieTransmissions-SpektrenvonQuarz
bzw.Calcitnachderbeschriebenen Messmethode.DasVerfahrenliefertSpektren,derenAb-
sorptionsbänder(Welenlängenpositionen)indirektemZusammenhangmitdenbeschriebenen
molekularenVibrations-Schwingungenstehen(vgl.Kap.2.2.2).
VoreinerAnwendungzurBodenanalytikwarnen White(1964);KetelaarundVanderElsken
(1959)wegenderGefahreinerReaktionderBodenprobemitder MatrixdesKaliumbromid
durchIonenaustausch.AußerdemistderPräparationsaufwandbeidieserMethodeenormhoch
(Nguyenetal.,1991).
FüreineÜbertragungaufFernerkundungsdatensindTransmissions-Messungendagegennicht
geeignet,wasinsbesonderefürpartikuläreOberflächengilt(Salisburyetal.,1987;Vincent
und Hunt,1968). Abbildung2.10 machtdiespektrale Diskrepanzdeutlich,diezwischen
Transmissions-undReflexions-Messungenauftritt.AusdiesemGrundwerdenimFolgenden
Emissions-bzw.Reflexions-MessungenimVordergrundstehen.
2.3.2EmissionundReflexionbeiFestkörpern
EinegeologischeoderpedologischeFernerkundungbasiertaufEmissions-bzw. Reflexions-
Messungen,diezwangsläufigStreueffektemitsichbringen,welchediespektraleErscheinung
einerOberflächemerklichbeeinflussen.GesteuertwirddasspektraleVerhaltenbeiFestkörpern
maßgeblichvonihrenoptischenKonstanten,demBrechungsindex(n)unddemExtinktions-
koeffizienten(κ),dieimkomplexerBrechungsindex(˜n)wiefolgtdefiniertsind:
n˜=n+iκ (2.12)
DieGrößedesBrechungsindexesstehtdabeifürdieGeschwindigkeitmitdersichdieeSdurch
dasMaterialbewegt.κwirdvondenProzessendermolekularenVibrations-Schwingungen(vgl.
Kap.2.2.2)gesteuertundbeschreibtdieexponentieleSchwächung(Schwingungs-Dämpfung)
dereSbeimDurchlaufendes Materials(Hunt,1980;Salisburyetal.,1987).κstehtmitdem
Absorptionskoeffizienten(α)infolgenderBeziehung:
α=(4π/λ)κ (2.13)
κwirdimBereichderOptik,andersalsinderChemie(vgl. λinnerhalbdesLambert-
BeerschenGesetzes2.2.2)dimensionslosverwendet.SowohlderRealteilalsauchderImaginärteil
vonn˜sindwelenlängen-(Dispersion)undmaterialabhängig(Hunt,1980).
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StreuprozesseanpartikulärenOberflächen
BeipartikulärenOberflächenvonBödenwirdprinzipielzwischenzweiStreuprozessenunter-
schieden-derOberflächenstreuungundderVolumenstreuung.VincentundHunt(1968)defi-
nierendieStrahlengängedieserStreuprozessewiefolgt:
•Oberflächenstreuung:StrahlungdieanderKornoberflächereflektiertwird,kannsich
alseinfacheOberflächenstreuung(engl.singlesurfacescatering:Strahlengang:1,2inAbb.
2.8)oderalsmultipleOberflächenstreuung(engl.multiplesurfacescatering:Strahlengang:
3)zeigen.
•Volumenstreuung:Strahlung,dieinsInneredesKornsgebrochenundvondortzurück-
gestreutwird(Strahlengang:4und5inAbb.2.8).
Abbildung2.8:UnterschiedlicheStrahlengängenachderTheoriederOberflächenstreuung(1–3)
undderVolumenstreuung(4und5),ausVincentundHunt(1968).
FürdieOberflächenstreuung(hierspiegelndeReflexion,ρs)kannderEinflussderoptischen
KonstantenmithilfederFresnelschenFormel(2.14)beschriebenwerden,wenndieKornober-
flächeimVerhältniszur Welenlängeentsprechendgroßistundsomitvoneinerplanparalelen
Interaktionausgegangenwird.
ρs,λ=(nλ−1)
2+κ2λ
(nλ+1)2+κ2λ
(2.14)
DringtdieStrahlungdagegenimFalderVolumenstreuunginsKornein,hängtdiezurückge-
streuteStrahlungvonderTransmissiondesKornsnachGleichung2.11ab. WobeiindiesemFal
tdurchdersetztwird,washierdiemittlere WeglängeeinesPhotonsdurchsKornbeschreibt
undinderGrößenordnungdesKorndurchmessersliegt(Hunt,1980).
OberflächenstreuungundVolumenstreuunghabeneinengegenläufigenEffektaufdiespektra-
leSignaturderProbe(Abb.2.10):AbsorptionsbandenerzeugenbeiderOberflächenstreuung
Emissions-Minimabzw.Reflektanz-Maxima.BeiderVolumenstreuungdagegenerzeugenAb-
sorptionsbandenEmissions-MaximaundReflektanz-Minima(VincentundHunt,1968;Salisbury
und Wald,1992).
19
Kapitel2GrundlagenderspektroskopischenSensorik
NachNashetal.(1993)werdenOberflächenstreuungundVolumenstreuungbeiSilikatefür
diefolgenden Welenlängenbereichenunterschieden:
•4–7µm:Silikatewerdenindiesem WelenlängenbereichinderRegelvonderVolumen-
streuungbestimmt.
•7–9,5µm:IndiesemBereichdominiertdieOberflächenstreuung, mitAusnahmedes
Christiansen-Frequenz-Feature,dasimnächstenAbschnittbeschriebenwird.
•9,5–12µm:HierhängtdervorherrschendeStreuungsprozessstarkvonderKorngröße
desMaterialsab.BeisehrfeinemMaterialtauchtindiesem Welenlängenbereichplötzlich
einsFauf,welcheswiederumdurchVolumenstreuungerzeugtwird,dasTransparenz-
Feature(Salisburyund Walter,1989).DiesesstarktexturabhängigesFwirdimRahmen
desKapitels2.3.2diskutiert.
•12–25µm:Innerhalbdieses WelenlängenbereichswerdenSilikatenwiedervonderOber-
flächenstreuungbeeinflusst,wobeiab∼12–15µmeinInstrumentmithohemSNRnötig
ist,umindiesemWelenlängenbereicheinenbrauchbarenspektralenKontrastzuerzeugen.
Christiansen-Frequenz-Feature(CFF)undReststrahlenbänder(RB)
Im WelenlängenbereichdesLWIRzeigtsichderdispersiveCharakterderoptischenKonstanten
besonderseindrucksvol.Sotretenan Welenlängen,andenensichdie WertefürndesMateri-
alsdenendesumgebendenMediumsannähern,diesogenanntenChristiansen-Frequenz-Feature
(CFF)auf(vgl.Abb.2.10B1).AndiesenStelenistdieStreuungminimalundderTeildereS,
derindas Materialeindringenkann,steigtsprunghaftan(Volumenstreuung).Diemaximale
TransmissionerzeugteinMaximumanEmissionbzw.einMinimumanReflektanz.(Salisbury
etal.,1987).Die WelenlängenpositionenderCFFsinddemzufolgeauchFunktionendes Ma-
terialsundkönnenfürdieSpektroskopie/FernerkundungdiagnostischeInformationenüberdie
mineralogischeZusammensetzungliefern(Nashetal.,1993).
Abbildung2.9AveranschaulichtdenEinflussvonnaufdasEmissionsverhaltenamBeispiel
einerpoliertenQuarzplattenachStudienvon WenrichundChristensen(1996)undSpitzerund
Kleinmann(1961). Welenlängen,andenensichnQuarz undnLuft(∼1)nahekommen,zeigenCFFimSpektrum,mitminimalenReflektanz-undmaximalenEmissionswertenbei∼7,5µm
und∼12,3µm(vgl.Abb.2.9C).
Innerhalb der kurzen Welenlängenintervale,in denenκ aufgrund der molekularen
Fundamental-Schwingungen(fürQuarzdurchdieSi-OBindungen)aufeinMaximumansteigt
(vgl.Abb.2.9B),erfährtneineabrupteÄnderungaufderkurzweligenSeitedieserstarkenAb-
sorptionsbande(anomaleDispersion).DiesesVerhaltenisttypischfürMineralewieSilikateoder
Carbonate,dieindiesensogenanntenReststrahlenbändern(RB),vonderOberflächenstreuung
gesteuert,maximaleReflektanz(bzw.minimaleEmission)zeigen(Salisburyetal.,1987).
SilikatezeigenihreRBinderRegelim Welenlängenbereichzwischen7,5und12,3µm(bei-
derseitsbegrenztvondenCFF).InnerhalbdieserRBsindsFdiagnostischfürdiemineralogische
Zusammensetzung,wasinsbesonderefürFestgesteinsowiefürpartikuläresMaterialgroberTex-
turgilt(Nashetal.,1993).QuarzoffenbarthierseinetypischeEmissivitäts-Doppelbande(engl.
emissivity-doublet)miteinemEmissivitäts-Maximumbei8,63µm.EinezweiteDoppelbandemit
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Fürdensolar-reflektiven WelenlängenbereichverhältsichderEinflussderKorngrößeaufdie
bidirektionaleReflektanzwiefolgt: MitabnehmenderKorngrößewirdauchhierderspektra-
leKontrastdersFimVNIR-SWIRreduziert,wobeidasNiveauderReflektanz(engl.overal
reflectance)ansteigt(Hunt,1980;Baumgardneretal.,1985;Ben-Doretal.,1999).DiesesVerhal-
tengiltfürtransparenteMaterialien,wozudiemeistenSilikateimVNIR-SWIRzählen.Opake
Materialienverhaltensichgegenläufig(Ironsetal.,1989).
2.4SpektraleCharakteristikavonBodenparametern
DasSpektrumeinesBodenswirdvonseinenHauptbestandteilen,dermineralischenundorgani-
schenBodensubstanzsowiedemimPorenvolumeneingelagertenWasserbestimmt.Nebendiesen
dreichemischenFaktorenwirddasSpektrumzusätzlichvonphysischenFaktorenüberlagert,wo-
beidieKorngrößedabeidengrößtenEinflusshat(Ben-Doretal.,2008).FüreineBetrachtung
imRahmenderFeldspektroskopieoderderabbildendeSpektroskopiespieltaußerdemnochdie
FormderGeländeoberfläche(Bodenrauigkeit)einebedeutendeRole.
InderPedologiewerdendieEigenschaftenvonBodenoberflächengrundsätzlichüberdieGrö-
ßenihrerBodenparameter(z.B.:GehaltanorganischemKohlenstoff,GehaltanEisenoxiden,
Stickstoffgehalt,KorngrößenverteilungoderTextur,etc.)ausgedrückt.DieZusammenhängezwi-
schenBodenparameternunddenspektralenSignaturenvonBödensolenimFolgendenfürdie
Welenlängenbereichedes VNIR-SWIRunddesLWIRdargesteltwerden.
2.4.1VNIR-SWIR
EinBodenspektrumoffenbartim WelenlängenbereichdesVNIR-SWIRInformationenzuche-
mischenundphysischenBodenparametern.SolässtsichbeispielsweiseorganischesMaterialüber
denAnstiegderReflektanzimVNIRerfassen(Ben-Doretal.,1997),wasaberdurchdenver-
gleichsweisestarkenEffektvoneisenhaltigenMineralenüberlagertwerdenkann.Eisenoxide(wie
Hämatit)oderEisenhydroxide(wieGoethit)sindtypischeBodenmineraleariderundsemiarider
GebieteundzeigengleichmehrerediagnostischesFimVNIR(Huntetal.,1971).DiesesFsind
spektralextremdominantundbestimmeninderRegeleinBodenspektrumimVNIR.
SinddiesFimVNIRnochsehrbreitundflach,zeigensiesichimSWIRspektralsehrvieldis-
kreter(schmalbandiger)(vgl.Abb.2.11).DreimarkanteWasser-Absorptionsbanden,bei1,4µm,
1,9µmund2,8µm,werdenvomhygroskopischen WassergehaltimBoden(adsorbiertesBoden-
wasser)gesteuert.DieAbsorptionsbandebei1,4µmresultiertdabeiausdenOber-Schwingungen
vonOH-Bindungen(Whitingetal.,2004).AußerdemlassensichimSWIRdiagnostischesFvon
TonmineralenwieKaolinit,MontmorilonitoderIlit(HuntundSalisbury,1970;Chabrilatetal.,
2002),undCarbonatenwieCalzitoderDolomit(HuntundSalisbury,1971)sowievontrockener
organischerSubstanzwieZeluloseoderLignin(RodgersundCudahy,2009)erkennen.
PhysischeBodenparameter,wiedieBodentexturzeigenhingegenkeinediagnostischensFan
bestimmten Welenlängenpositionen.SiebeeinflussendasNiveauderReflektanzüberdasge-
samteSpektrum(vgl.Kap.2.3.2).
23
Kapitel2GrundlagenderspektroskopischenSensorik
Welenlänge [μm]
Ref
le
kta
nz 
[%
 / 
10
0]
Hygroskopisches
 Wasser
Eisenoxide und 
-hydroxide
Orga
nisch
e
Subs
tanz
Ton-
minerale
Zelulose
Carbonate
Abbildung2.11:TypischeBodenparameterim WelenlängenbereichdesVNIR-SWIRamBeispiel
einesASD-LaborspektrumseinerluftgetrocknetenBodenprobeausdemUnter-
suchungsgebietMulewa
2.4.2LWIR
Im WelenlängenbereichdesLWIRzeigensichmehreremarkantesFimBodenspektrum,dievor
alemaufderDominanzdermolekularenFundamental-SchwingungenderSi-OBindungenbe-
ruhen(vgl.Abb.2.1).SiesindüberwiegendaufanorganischeBodenparameterzurückzuführen,
beinhaltenaberaucheinigeorganischeInformationen.MineralischeBödenzeigenfürgewöhnlich
einensehrhohenQuarzanteilinihrerSand-undSchluff-Fraktion,dasichQuarzchemischenund
physikalischenVerwitterungsprozessensehrerfolgreichwidersetztundinsbesondereinaltenBö-
denariderundsemiariderGebietereichlichvorhandenist(HuntundSalisbury,1970;McKenzie
etal.,2004).
QuarzhateinenstarkenspektralenEffektaufdenBereichdesLWIRunddominiertdar-
ininderRegeldenVerlaufeinesBodenspektrums(SalisburyundD’Aria,1992b).Aberauch
andereBodenmineralesindimLWIRspektralaktiv,wiedieSpektrenausAbbildung2.12ver-
anschaulichen.SozeigensichinnerhalbderRBtypischeTonminerale(Kaolinit, Montmorilo-
nitundIlit),dieSi-OBindungeninihrencharakteristischenBauelementen(SiO4-Tetraeder)
tragen.Aucheisenhaltige MineraleundCarbonatepräsentierensFimLWIR(wobeisichdas
Fundamental-FeaturevonCalcitzwischen6und7µmbefindet,vgl.Abb.2.10).
DasLWIRbirgtaußerdemvielseitigespektraleMerkmalezurBodentextur.IndiesemZusam-
menhangseidaraufhingewiesen,dassbeiderAuswahlder MineraleausAbbildung2.12auf
Einheitlichkeitgeachtetwurde.DiedargesteltenSpektrenwurdenvonmöglichstgrobtextu-
riertepartikulären Mineralprobenausgewählt.DieSpektrenderTonminerale,dienaturgemäß
alspulverförmigeMineralprobenvorliegen,stelenProbeningepresstemZustanddar,umden
spektralenCharaktervongrobtexturiertemMaterialzusimulieren(vgl.Kap.2.3.2).
OrganischeBestandteiledesBodenmaterialssindindenLWIR-Spektrendagegennurschwer
mitdembloßenAugezuerkennen.SiezeigensichhauptsächlichimMWIR,wasAbbildung2.13
verdeutlicht.DieAbbildungstelteineZusammenfassungderMöglichkeiteninderSpektroskopie
fürdiepedologischeAnalytiknachViscarra-Rosseletal.(2006)dar.Bornemannetal.(2008,
2010)zeigen,dassauchderfürdieFernerkundungrelevantereBereichdesLWIRspektrale
MerkmaleorganischerBodenbestandteileoffenbart(vgl.Tab.2.1).
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Org.Verbindung sF(µm) sF(cm−1) Quele:
carboxylicacids 7,01 1427 Rumpeletal.(2001)
aliphaticCH 7,09 1410 Solomonetal.(2005)
lignin 7,35–7,46 1360-1340
hydroxylicC–O–H 7,58 1320 Zimmermannetal.(2007)
phenols 7,14;7,87 1400;1270
carboxylicacids 8,0;8,26 1250;1210 Solomonetal.(2005)
aliphaticOH 8,33;8,93 1200;1120 Haberhaueretal.(1998)
polysaccharides 8,62 1160 Rumpeletal.(2001)
celuloseC-O 9,26–10,0 1080–1000 Solomonetal.(2005)
celuloseC–O 9,71 1030
aromaticC=C;C-H 11,49 870 Tatzberetal.(2007)
aromaticC=C;C-H 12,05–13,7 830–730 SmidtundMeissl(2007)
Tabele2.1:WelenlängenpositionenspektralaktiverorganischerVerbindungeninBöden.Zusam-
menfassungausBornemannetal.(2008,2010)fürdasLWIR(hierbereitsab7µm).
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3.3Pedologie
DasUntersuchungsgebietMulewawirdweitgehendvonsandigenBödenbestimmt,diecharak-
teristischfürdieausgedehntenSandebenenimLandesinnerenSüd-West-Australienssind.Sie
sinddasErgebniseinerüberMilionenvonJahrenanhaltendentiefreichendenVerwitterungder
Landschaft(McKenzieetal.,2004).IhreEntwicklungkannnachMcKenzieetal.(2004)sowohl
aufeineumfangreicheVerwitterungimBodenprofilanOrtundStelezurückgeführtwerdenals
auchdurcheineKombinationausErosionundAblagerung(koluvialeoderaluvialeSedimente)
erklärtwerden.SandigeBödenkommenaufdenSedimentgesteinendesPerthBeckensundauf
denGranitenundGneissendesYilgarnKratonvor.
DietexturalenUnterschiedesindinsbesondereandenBodenoberflächenmeistklein.DerGe-
haltanorganischemKohlenstoffistnachMcKenzieetal.(2004)gering(<1%)bismäßig(1–2
%).DennochtragenbeideParametermaßgeblichzumErhaltderOberflächenstabilitätdieser
Bödenbei.InnerhalbdesSandgefügesderBodenoberflächenistsowohlderTongehaltalsauch
derorganischeKohlenstoffvonentscheidenderBedeutung,umsicherosivenKräftenäolischer
Naturzuwidersetzten(Rogers,1996).
Obwohl die Arbeitim Fokus einerfernerkundlichen Methodik zur Erfassung der
Bodenoberflächen-Dynamiksteht,steltsichspätestensimZugeeinesLangzeit-Monitoring die
FragenachdenEigenschaftendesgesamtenBodenvolumens. Wennauchnichtdavonausge-
gangenwerdenkann,dasssichderCharakterdesBodentyps,zwangsläufiganderOberfläche
differenzierbarwiderspiegelt,soldochvordiesemHintergrundeinevolständigepedologische
Beschreibungfolgen.
DieBeschreibungderPedologiefürdasUntersuchungsgebietbasiertaufeinerbodenkundlich-
geomorphologischenKartierung,dievomDepartmentofAgricultureandFoodof WesternAus-
tralia(DAFWA)fürdieRegiondurchgeführtwurde(Rogers,1996).DanachzeigensichimUn-
tersuchungsgebietdreiLandschaftssysteme,diebezüglichihrerpedologischenEigenschaftenin
Bodenserienunterteiltsind.BodenseriensindalshomogeneEinheitenbezüglichihrerlandwirt-
schaftlichenNutzungdefiniert.UmeinenVergleichaufinternationalerEbenezuermöglichen,
werdendenBodenserienaußerdemBodentypenzugewiesen.
DieEinteilunginBodentypenbasiertaufderAustralischenBodenklassifikationnachIsbel
(1996).DanachtretenimUntersuchungsgebietim WesentlichenzweiBodentypenauf:Tenosole
undKandosole.DiesüdlichdesStreifen-OSTgenommenenZusatzprobenwerdendenVertosolen
zugeordnet.InTabele3.1sinddiepedologischenEigenschaftendieserBodentypenzusammenge-
fasst.ErgänzendsinddieentsprechendenBodentypenderBodenklassifikationdesUnitedStates
DepartmentofAgriculture(USDASoilTaxonomy)aufgeführt.
3.3.1PedologischeBeschreibungaufGrundlagederDAFWALandschaftssystemeund
Bodenserien
DerBereichdesPerthBeckenswirdvonzweiLandschaftssystemengeprägt.Dominiertwirder
voneinerleichtreliefiertenSandebene(UndulatingSandplainSystem),diestelenweisevonalu-
vialenAblagerungen(AluvialValeySystem)unterbrochenwird(vgl.Abb.3.4).DasGebietdes
YilgarnKratonswirdvoneinemBereichmitgranitischemAusgangsgesteinbestimmt(System
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Jahrenals„nutzlos“bezeichnet.ErstmitderVerbreitungvonMineraldüngernundleistungs-
fähigerenLandmaschinenwurdenauchdieseBödenfürdenAnbauverschiedenerGetreidearten
erschlossen(Rogers,1996).
AlsTeildesAustralischen WeizengürtelswirddasGebietheuteüberwiegendfürdieland-
wirtschaftlicheProduktiongenutzt.DerAnbauvon Weizen(hauptsächlichverschiedeneZwerg-
Variationendes Winterweizens)dominiertdieRegion-eswerdenaberauchGersteundHafer
angebaut.AufeinigenderFelderwirdFruchtwechselpraktiziert,wosichinzwei-oderdreijäh-
rigerFruchtfolgeGetreidemitverschiedenenLeguminosen(Lupinen,ErbsenundAckerbohnen)
abwechselt.TeilweisewerdenBrachflächenals WeidenfürSchafegenutzt,inseltenerenFälen
auchfürKühe.
AufgrunddervorherrschendenAnfäligkeitderBodenoberflächenfür Winderosionwirdauf
nahezualenFelderneinekonservierendeBodenbearbeitung(engl.conservationtilage)angewen-
det.UmdieStabilitätderBodenoberflächensowiediegespeicherteBodenfeuchtezuerhalten,
wirddabeidermechanischeEingriffaufein Minimumreduziert.DiepflugloseBodenbearbei-
tungverzichtetaufBodenwendungundstößtdieneueSaatdirektunterdieBodenoberfläche
desBrachlandes(Direktsaatverfahren).DieErnterückständederVorkulturdienendabeizum
einenalsMulch,weshalbdasVerfahrenauchalsMulchsaatbezeichnetwird,zumanderenschüt-
zendieabgeerntetenGetreidestoppelndieBodendeckevor Winderosion,indemsiedieOberflä-
chenrauigkeiterhöhen. WährendderBrachzeitgehörendieseGetreidestoppelnzumtypischen
ErscheinungsbildderAckerflächenimUntersuchungsgebietvonMulewa.
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4.1Boden-Spektroskopie
DiespektralenSignaturenderBodenprobenwurdenmitvierunterschiedlichenSpektrometern
imLaborgemessen.Fürdenthermalen WelenlängenbereichwurdenzweipassiveEmissions-
FTIR-Spektrometer(vgl.Kap.4.1.1und4.1.2)undeinaktivesReflexions-FTIR-Spektrometer
gebraucht(vgl.Kap.4.1.3).Imsolar-reflektiven WelenlängenbereichwurdeeindiffusesVNIR-
SWIR-Reflexions-Spektrometerverwendet(vgl.Kap.4.1.4).DiespektralenMessungenfanden
andreiunterschiedlichenStandortenstatt,wasjeweilseineNeuschüttungderBodenproben
verlangte.DerNeuschüttunggingstetseineHomogenisierungderProbevoraus.DieVNIR-
SWIR-Reflexions-Messungensowiedie Messungen miteinemderpassivenEmissions-FTIR-
Spektrometer(µFTIR)konntenamselbenStandort/LaborfüreinemöglichstidentischeBo-
denoberflächedurchgeführtwerden.
4.1.1LWIR:EmissionsFTIR-Spektroskopie(µFTIR/CSIRO)
Fürden WelenlängenbereichdesLWIRwurdendiespektralenSignaturenderBodenprobenaus
demStreifen-WestmithilfederEmissions-FTIR-Spektroskopie(ε-FTIR-Spektroskopie)aufge-
zeichnet.Dieε-FTIR-Spektroskopieisteinreinpassives Messverfahren,beidemdievonder
ProbeselbstemittierteStrahldichteaufgezeichnetwird.
DieMessungenwurdenmiteinemmicroFourierTransformInterferometer(µFTIR)(Model
102,Design&PrototypeInstruments,www.dpinstruments.com)imSpektralaborderCom-
monwealthScientificandIndustrialResearchOrganisation(CSIRO)inPerth(West-Australien)
durchgeführt.EshandeltsichdabeiumeineportablesSpektrometer,dassowohlimFeldalsauch
imLaborbetriebenwerdenkann.Dieε-FTIR-SpektroskopiewurdeunmittelbarvorderVNIR-
SWIR-Reflexions-Spektroskopiedurchgeführt,umeinemöglichstunveränderteBodenoberfläche
zwischenbeidenMessungenzugarantieren.
DasµFTIRnahmmiteinerspektraleAuflösung(FWHM,engl.ful widthhalfmaximum)von
6cm−1(@10µm,∼60nm)undeinemSamplingIntervalvon∼2,87cm−1auf.DieMessungen
wurdenauseinerHöhevon250mmausgeführt,wasbeidemGesichtsfeld(FoV,engl.Field
ofView)von4,5◦einergeometrischenMessflächevonungefähr20mmDurchmesserentsprach
(GFoV,engl.geometricFoV).DasInstrumentzeichnetediespektraleStrahldichtezwischen2
und16µmmiteinemdualenInSb/MCT (Indiumantimonide/MercuryCadmiumTeluride)
Detektorauf,dermitflüssigemStickstoff(77K(–196◦C))gekühltwurde.
DieBodenprobenwurdenfürdieε-FTIR-SpektroskopiezuvorineinemOfenaufeineTempera-
turvon60◦Cerhitzt.DierelativheißenBodenprobengarantiertendurchdenerhöhtenKontrast
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zurRaumtemperatureinbesseresSignal-Rausch-Verhältnis(SNR,engl.signaltonoiseratio).
DieIntegrationszeitproMessungbetrug16Scan-Wiederholungen(<5Sekunden,Zeitaufwand
proProbe<1Minute)-einKompromisszwischendemAbkühlungseffektderProbenoberfläche
währenddesMessvorgangsundderQualität(SNR)derSpektren.
DieeinzelnenProzessierungsschrittederµFTIR-DatenwerdenimFolgendenzusammenge-
fasst.ImRahmendieserArbeitwurdedieProzessierungaufden Welenlängenbereichzwischen
7und14µm(250spektraleBänder)reduziert(dieserBereichwirdausschließlichdurchden
MCT-Detektorabgedeckt).GrunddafürwarzumeinenderfernerkundlicheFokusderArbeit
aufdenspektralenBereichderatmosphärischenFenster,zumanderenwäredereingeschränkte
TemperaturbereichdesSchwarzkörpers(3–95◦C),derzurKalibrierungdesµFTIRverwen-
detwird,fürdie WelenlängendesMWIRnichtausreichend.DieRadiometrischeKalibrierung
desSpektrometerssowiedieKorrekturderHintergrundstrahlungsindangelehntandie Me-
thodenvonHookundKahle(1996)undHortonetal.(1998).DerAlgorithmuszurTrennung
vonTemperaturundEmissivitätbasiertaufdermaximumspectraltemperature(MAXSPEC)-
Methode(KorbundD’Aria,2000;SalvaggioundMiler,2001a).FürjedeProbeergabensichvier
Messungen(Radianzendes(1)warmenund(2)kaltenSchwarzkörpers,derreflektierten(3)Hin-
tergrundstrahlungsowieder(4)Bodenprobe)dieimFolgendenbeschriebenwerden:
RadiometrischeKalibrierungdesµFTIR
InderradiometrischenKalibrierungdesµFTIRwurdeeinelineareBeziehungzwischendemauf-
gezeichnetenSignal(DN-Werte)undderamSensorempfangenenspektralenStrahldichte(L(λ),
engl.at-sensorradiance)vorausgesetzt.Dabeigingendieinstrument-spezifischenFaktoren,wie
dieEmission,diedasGerätselbsterzeugt,sowiediespektraleEmpfindlichkeitdesSystemsals
Offset(β)bzw.alsGain(α)indieGleichungein:
L(λ)=α(λ)·DN(λ)+β(λ) (4.1)
Gain-undOffset-WertewurdenmittelszweierSchwarzkörper-MessungenbeibekanntenTem-
peraturenbestimmt.DerSchwarzkörper(Model41P,Design&Prototypes-Instruments)wurde
dazuvordieOptikdesµFTIRmontiertundübereinPeltier-ElementzuerstaufeineTempe-
raturknappunterhalbderRaumtemperaturgekühlt(Tkalt:25◦C)undanschließendaufeine
Temperaturerhitzt,diesichetwasüberderderProbebefand(Twarm:65◦C).
DieGain-WertewurdennachderfolgendenFormelbestimmt:
α(λ)=LSK(Tw,λ)−LSK(Tk,λ)DNw(λ)−DNk(λ) (4.2)
wobeiLSK(T,λ)dieüberdiePlanckscheFormelberechnetenspektralenStrahldichtendes
warmen(w)undkalten(k)Schwarzkörperssind.
DerOffsetwurdeanschließendauseinerderbeidenSchwarzkörper-Messungennachfolgender
Formelberechnet:
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β=LSK(T,λ)−α(λ)·DN(λ) (4.3)
AbschätzungderHintergrundstrahlung
DaaleObjekteimLabormiteinerTemperaturgrößeralsderabsoluteNulpunkteSemittieren,
bestehtdieempfangeneat-sensor-radiancenichtnurausdervonderProbeemittiertenStrah-
lung.ImLaborraumemittiertenzumZeitpunktderMessungzusätzlichdie Wände,dieDecke,
sowiesämtlicheEinrichtungsgegenständeStrahlungim WelenlängenbereichdesLWIR,dievon
derProbenoberflächereflektiertwurdeunddadurchteilweiseauchinsSensorfeldgelangte.Die-
sereflektierteHintergrundstrahlungoderGegenstrahlung(DWR,engl.downwelingradiance)
mussvonderemittiertenStrahlungderProbegetrenntwerden.
DieDWRwurdeüberdieMessungeinerdiffusen(sandgestrahlten)Messingplattebestimmt,
diespektralflachistundeinegeringeEmissivität(ε=0.25)aufweist.DemGesetzvonKirch-
hoffzufolgezeichnetsichdie MessingplattedurchsehrguteReflexionseigenschaftenausund
istdaherfürdieAbschätzungderDWRgeeignet.DieTemperaturder Messingplattewurde
übereinKontaktthermometerbestimmt.Eswurdeangenommen,dasssienäherungsweiseder
Raumtemperaturentspricht.
ErsatzweisekanndieDWRauchunterVerwendungeinerdiffusen,goldbeschichtetenPlatte
abgeschätztwerden(ebensowürdesicheineentsprechenddiffuseAluminiumplatteeignen).Gold
zeichnetsichdurcheinesehrgeringeEmissivität(ε∼0.03–0.06)aus.FürFeldmessungenbei
extremtrockenerundklarerAtmosphäre,wassichineinersehrkalteHintergrundtemperatur(∼
–40◦C)ausdrückt,liegendiemitderGoldplattegemessenenRadianzenaufgrunddesstarken
TemperaturkontrastesoftaußerhalbdesdefiniertenKalibrierungsbereichsderSchwarzkörper-
Messungen(Salisbury,1998).UnterdiesenBedingungenwirdbeiFeldmessungendaherdiewe-
nigerstarkreflektierendeMessingplattebevorzugt.BeiLabormessungendagegenhatdiePlatte
meistdiegleicheTemperaturwieihrHintergrund.DaherspieltbeiLabormessungendieabsolute
Emissivität/ReflektanzderverwendetenPlattekeinegroßeRole,vielmehrkommtesdaraufan,
dieHintergrundtemperatursogenauwiemöglichabschätzenzukönnen.
Temperatur-Emissivitäts-Trennung(TES)
Dieinderε-FTIR-SpektroskopiepassivgemessenespektraleStrahldichtederProbeisteine
FunktionzweierParameter,ihrerEmissivitätundihrerTemperatur.UmdieEmissivitätbe-
stimmenzukönnen,mussdaherdieTemperaturderBodenprobebekanntoderabschätzbar
sein.DieserFaktistbesondersbeiFernerkundungsdatenwesentlich,daheristeineTrennungder
zweiParameteressenziel(TES,engl.temperature-emissivity-separation).
UmausdengemessenenµFTIR-Radianzendie WertederEmissivitätzuberechnen,wurde
einTES-Algorithmusverwendet,derdafürdieMessungderProbesowiediederMessingplatte
nutzte.DerTES-AlgorithmusbasiertaufderAnnahme,dasssichdiegemessenenRadianzen
derProbe(LS)undder Messingplatte(LMP)ausdenKomponentennachGleichung4.4und
4.5zusammensetzen(KahleundAley,1992;Hooketal.,1999;SalvaggioundMiler,2001b).
LS=εSLSK(TS)τ+(1−εS)LDW τ (4.4)
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LMP =εMP LSK(TMP)τ+(1−εMP)LDW τ (4.5)
wobeiεSundεMP dieEmissivitäten,TSundTMP dieOberflächentemperaturenderProbe
bzw.derMessingplattesind.LDW istdiebereitsbekannteDWRundτbeschreibtdieTrans-
missionderAtmosphärezwischenderProbeunddemSensor.
DaderAbstandzwischenSensorundProbeausreichendkleinwar,konntederatmosphärische
Einflussvernachlässigtwerden,τ=1.DieEmissivitätder Messingplattewarbekannt(εMP
=0.25).UnterdiesenVoraussetzungenkonntedieDWR(LDW)ausGleichung4.5berechnet
werden.
UmdieEmissivitätderBodenprobenachGleichung4.4zuberechnen,musstezuvorderen
Temperaturabgeschätztwerden.DazuwurdeeineweitereAnnahmegetroffen,diedenKernder
TESbildetundalsmaximumspectraltemperaturemethod(MAXSPEC)bezeichnetwird.Für
einebestimmte WelenlängesoltediemaximaleEmissivität(εmax)derProbebekanntsein.Der
TES-AlgorithmussuchtedazuinnerhalbeinesdefiniertenBereichs(7,5und13µm)die Wel-
lenlänge,beiderdiehöchsteStrahlungstemperatur(engl.spectraloderbrightnesstemperature)
auftratundsetztedortdieEmissivitätaufεmax =1.0.FürdieBodenprobenausMulewa,die
vonSilikatendominiertwerden,trafdieseAussagemeistensindenBereichenihrerCFFzu,bei
∼7,5µmundbei∼12,3µm(vgl.Kap.2.3.2),wodieEmissivitätennahe1.0lagen.Fürdiese
WelenlängewurdeanschließenddieTemperaturderProbe(TS)nachGleichung4.6berechnet.
TS=max(λ)B−1([LS−LDW]/εmax+LDW) (4.6)
wobeiB−1(L)dieinversePlanckFunktiondarstelt,welchedieTemperaturalsFunktionder
spektralenStrahldichteliefert.
HerleitungderwahrenEmissivität
OhneBerücksichtigungderDWRkannbeibekannterTemperaturderBodenprobederenEmis-
sivitätschlichtnachGleichung2.7berechnetwerden,diedannimAlgemeinenals„scheinbare“
Emissivität(engl.apparentemissivity)bezeichnetwird.FürdieµFTIR-Datenwurdedie„wah-
re“Emissivität(engl.trueemissivity)berechnet.DazuwurdeGleichung4.4nachεSaufgelöst
unddiespektraleStrahldichtederProbeumdiederMessingplatte(DWR)korrigiert.Dieinder
TESabgeschätzteProbentemperatur(TS)gingindieBerechnungein.
εS= LS−LDWLSK(TS)−LDW (4.7)
DiebeschriebenenProzessierungsschrittewurdenmiteinerIDL-Softwareumgesetzt,dievon
AndyGreenamCSIROentwickeltwurde.DieSoftwarewurdeursprünglichfürdieProzessierung
vonOutdoor-Datenentwickelt.SieignoriertdeshalbdenpotentielenVorteilbeiderProzessie-
rungvonIndoor-Daten,wofüreigentlichkeinerleiInformationenüberdieEmissivität/Reflektanz
derMetalplattebekanntseinmüsste.SolangediePlattediegleicheTemperaturhatwiedas
Labor,siehtsieauswieeinSchwarzstrahler.
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4.1.2LWIR:EmissionsFTIR-Spektroskopie(MIDAC/ITC)
Währendder MesskampagneamCSIROinPerth(vgl.Kap.4.1.1)konntenureinTeilder
Bodenproben mitdemµFTIRspektralerfasstwerden.Deshalbwurdenzueinemspäteren
Zeitpunktnocheinmal mittelsε-FTIR-SpektroskopiealeBodenprobenamITC(Facultyof
Geo-InformationScienceandEarthObservationoftheUniversityofTwente)inEnschedeein-
gemessen.DazuwurdeeinMIDACIluminator(ModelM4401)derFirmaMidacCorporation
(www.midac.com)verwendet–einportables,passivesε-FTIRSpektrometervergleichbarmit
demµFTIR.AufgrundderÄhnlichkeitbeiderSystemeundderverwendetenMethodikzurPro-
zessierungderMIDAC-DatensolimFolgendennuraufdieUnterschiedeeingegangenwerden.
•DasMIDACSpektrometerbesitztausschließlicheinenMCT-Detektor,derim Welenlän-
genbereichzwischen2,5und20µmspektralaktivist.DasFWHMbetrugfürdieMessun-
gen4cm−1unddasSamplingInterval∼3,86cm−1.FürdieseStudiewurdederBereich
auf7–14µm(185spektraleBänder)reduziert.
•DerverwendeteStandardzurBestimmungderDWRwarmitdiffus-reflektierendemGold
(InfragoldR)beschichtet.(DieabsoluteEmissivität/ReflektanzdesStandardsspieltbei
LabormessungenkeinegroßeRole,vgl.Kap.4.1.1.)
•DieBodenprobenwurdenineinemOfenauf70◦CerhitztundwurdenmiteinerimVer-
gleichzumµFTIRrelativlangenIntegrationszeitvon64Scans(∼15Sekunden,Zeitauf-
wandproProbe<1Minute)gemessen(jededer64Messungenwurdeseparataufgezeich-
net).
•DieforeopticwareineMaßanfertigung,dieeigensfürdasITCentwickeltwurdeundeinen
FoVvon18mradhatte.DerAbstandzurProbebzw.zumStandardbetrug10cm,was
einenGFoVvon∼55mmergab.
•ZweiseparateSchwarzkörperwarendirektandieforeopticdes MIDACmontiert.Der
warmeSchwarzkörper,derüberdem„Nordpol“derforeopticbefestigtwar,wurdeauf
eineTemperaturvon70◦Cerhitzt.DerkalteSchwarzkörperbefandsichsenkrechtdazu
(„Äquator“-Position)undwarbeider Messung20◦Ckalt.DiePositiondes„Südpols“
dienteder MessungderProbeundder Metalplatte(downlookingmode). Mithilfeeines
rotierbarenSpiegelskonntezwischendendreiPositionengewechseltwerden.
DerzurTrennungvonTemperaturundEmissivitätverwendeteTES-Algorithmusbasierte
fürdieMIDAC-DatenaufeinerBlackbody-FitMethode(KahleundAley,1992;Salvaggiound
Miler,2001a).DerAlgorithmussuchtedabeieinemöglichstpassendeSchwarzkörper-Radianz-
Kurve,dienachGleichung4.7einε-Spektrumlieferte,dasinnerhalbeinesdefinierten Welen-
längenbereichs(7,0–7,5µm)einemdefiniertenε-Maximumamnächstenkam.AlsStartwerte
fürdieseniterativenProzessdientendieTemperaturenderbeidenSchwarzkörper-Messungen
(TkaltundTwarm),welchediederProbebeidseitigumschlossen.
4.1.3LWIR-MWIR-SWIR:DHR-FTIR-Spektroskopie(GFZ)
Direktional-hemisphärische Reflexions-Messungen (DHR) wurdenim Spektralabor des
Helmholtz-ZentrumsPotsdam-DeutschesGeoForschungsZentrum(GFZ)-unterVerwendung
einesFTIR-Spektrometers(SpectrumGX)derFirmaPerkinElmerdurchgeführt.Dabeihandelt
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essichimGegensatzzurε-FTIR-Spektroskopie(vgl.Kap.4.1.1)umeinaktivesSystem,das
übereineinterneStrahlungsquele(luftgekühlteDrahtspule)verfügtunddiespektraleSignatur
alsReflektanzaufzeichnet(dasInstrumentbietetaußerdemdieMöglichkeitderTransmissions-
MessungmittelsdesDTGS(DeuteratedTriGlycineSulfat)Standard-Detektors).DasGesetz
vonKirchhoff(vgl.Kap.2.2.1)erlaubtedabeidieUmwandlungderDHR-Spektrenindirek-
tionaleEmissivitäts-SpektrenundermöglichtdamitdenVergleichmitdenMessungenausder
ε-FTIR-Spektroskopie.
MessungmitIntegrationskugel
DiespektralenMessungenerfolgtenmiteinerausdiffus-reflektierendemGoldbeschichtetenIn-
tegrationskugel(Ulbrichtkugel)derFirmaLabsphere.DieIntegrationskugelhatteeinenDurch-
messervon10,2cmundverfügtamKugelbodenübereineProbenraumöffnungmiteinemDurch-
messervon2,5cm.DarausergabsicheinMessfleck(GFoV)voncirca1,5cm.DieBodenprobe
wurdevonuntenanderProbenraumöffnungangebrachtunderlaubtedadurch,wieauchbeider
ε-FTIR-Spektroskopie,MessungenvondenOberflächenderBodenproben(downlookingmode).
Beider MessungmitIntegrationskugelwirdeinkolimiertesStrahlenbündeldurcheineÖff-
nunganderKugeldeckeaufdieBodenprobegelenkt(10◦off-nadir)unddiereflektierteEnergie
wirdgemessen.DieKugelerfasstdieGesamtheitderdiffusenStreuanteiledervonderBodeno-
berflächeunteralenWinkelnreflektiertenStrahlung.DieEnergiewirdvoneinenMCT-Detektor
gemessen,dersichseitlichanderKugelbefindet(senkrechtzurHauptebene).DerDetektorwird
durcheineBlendevorderspiegelndenReflexionderProbeundderdirektgegenüberliegenden
Kugelwandgeschützt.DerMCT-Detektorwurdeüberein mitflüssigemStickstoffgefültem
Dewargefäßgekühlt.
Unter Berücksichtigungdeserhöhten Rauscheinflussesanden Rändernder Detektor-
Empfindlichkeitwurdedie Messungaufden Welenlängenbereichzwischen1,6–16µm(6250
-625cm−1)begrenzt.DieMessungenwurdenmiteinerspektralenAuflösung(FWHM)von4
Welenzahlen(cm−1)ausgeführt,wasinWelenlängen(nm)einerspektralenAuflösungvoncirca
1nmbei1,6µmundcirca100nmbei16µmentspricht(@10µm,∼40nm).DasSampling
Intervalbetrug∼1cm−1.FürdenspektralenBereichzwischen7und14µm,dersichmitdem
derzweianderenSpektrometer(µFTIRundMIDAC)überschneidet,ergabensich715spektrale
Bänder.
InderFTIR-SpektroskopiewirdhauptsächlichdieEinheit Welenzahl(wz)verwendet,dasie
direktproportionalzurEnergiederStrahlungist.DieUmrechnunginWelenlängen(µm)erfolgt
nachfolgenderBeziehung:
[µm]=10000/wz[cm−1] (4.8)
DerUnterschiedzeigtsichauchinderDarstelungderSpektren. Wirdgegendie Welenlänge
aufgetragen,zeigtsichderlangweligeBereichimVergleichaufgespreizt.
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IntegrationszeitundKalibrierung
UmdemEnergieverlustdurchdiemultiplenStreuungsvorgängeanderKugel-Innenoberfläche
Rechnungzutragen,wurdeneineIntegrationszeitvon512Scansgewählt.DieMessungwurde
viermalwiederholt,ohnedabeidieProbezubewegen.
Vorjeder MessungeinerBodenprobewurdeeineReferenz-MessungderHintergrundstrah-
lungdurchgeführt,wobeidieProbenraumöffnungmiteinerReferenzscheibe-beschichtetana-
logzurKugel-Innenoberfläche-verschlossenwurde.DerStrahlengangwurdefürdieReferenz-
MessungenjeweilsvonderProbenraumöffnung(bzw.Referenzscheibe)wegandieKugelwand
gelenkt.AusdenbeidenMessungenwurdeeinRatiogebildet,umrelativeReflektanzwerte(%)
derBodenoberflächenzuerhalten.DieverwendeteMethodewirdauchalssubstitutionmethod
bezeichnet.ImVergleichzurcomparativemethodintegriertsiedasspektraleSignalderProbe
nichtindieReferenz-Messung(Heckeretal.,2011).
AufgrunddesbesserenSNRbeiderReferenzmessungwurdedabeidieIntegrationszeitauf256
Scansbeschränkt.DieMessungeinerBodenprobe(2048+256Scans)nahmbeidieserMethode
etwa40MinuteninAnspruchundwardamitdeutlichhöheralsbeiderε-FTIR-Spektroskopie.
4.1.4VNIR-SWIR:DiffuseReflexions-Spektroskopie
DieBodenspektrenwurdenfürdenVNIR-SWIRmiteinemAnalyticalSpectralDevices(ASD)
IncFieldSpec(www.asdi.com)Spektrometeraufgenommen.DasASD-Spektrometerwurdemit-
telseinerKontaktoptik(engl.contactprobe)bedient,dieübereineintegrierteStrahlungsquele
verfügte(GFoV von∼10mm).DiespektraleAuflösungdesASDbetrug3–4nmzwischen
0,35und1,1µm(spektralesSampling:1,4nm)und10-12nmzwischen1,0und2,5µm(spek-
tralesSampling:2nm).AusGründenderDarstelungwurdeüberdasgesamteSpektrumein
Resamplingauf1nmdurchgeführt,woraussichinsgesamt2151spektraleBänderergaben.
Dievom ASD-SpektrometergemessenenspektralenStrahldichten wurden mittelseiner
Dunkelstrom-Messung,sowieder Messungeines Weißstandards(SpectralonR)aufReflektanz-
wertekalibriert.DiespektralenReflektanz-Messungenwurdenunmittelbarnachderε-FTIR-
Spektroskopiedurchgeführt,umeinemöglichstunveränderteBodenoberflächezugarantieren.
4.2SpektralesResamplingaufFernerkundungs-Sensorik:TASI(32),HyspIRI(6),
ASTER(5)undHyMap(116)
UmdieimLaborerhobenenBodenspektrenunterdemfernerkundlichenFokusderArbeitbewer-
tenzukönnen,wurdendieDatendenspektralenSpezifikationenvonoperationelzurVerfügung
stehendenhyperspektralenundmultispektralenFernerkundungs-Sensorenangepasst(spektrales
Resampling).
Fürdensolar-reflektivenBereichwurdedafürderflugzeuggetrageneSensorHyMap(2010
HyVISTACo.),fürdenBereichdesthermalenInfrarotsderflugzeuggetrageneSensorTASI-600
(2009ITRESResearchLimited)ausgewählt–dabeihandeltessichbeibeidenumhyperspektrale
Fernerkundungs-Systeme.AußerdemwurdendiespektralenCharakteristikazweiermultispek-
tralerSateliten-SensorenfürdasthermaleInfrarotgetestet:dasthermaleModulvonASTER
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(AdvancedSpaceborneThermalEmissionandReflectionRadiometer)unddasthermaleModul
einesnochnichtrealisiertenabervomJPL(JetPropulsionLaboratory)undderNASA(Natio-
nalAeronauticsandSpaceAdministration)geplantenSatelitenHyspIRI(HyperspectralInfrared
Imager)(HuleyundHook,2011).
DerSensorHyMapbesitzt125spektraleBänderimBereichvon0,45bis2,48µm.Neundieser
Bänder,diesichimpotentielenEinflussbereichderbeiden Wasser-Absorptionsbandenbei∼1,4
µm(4)bei ∼1,8µm(5)befanden,wurdenentfernt(116Bänder).DiespektraleAuflösung
(FWHM)vonHyMapliegtzwischen15und20nm.TASI-600decktdenBereichvon8bis11,4
µmab.Darinverfügterüber32spektraleBändermiteinerFWHMvon125nm.
DasthermaleModulvonASTERbesitztimLWIRzwischen8,3und11,3µmfünfspektrale
Bänder(B10bisB14).DasFWHMdererstendreiBänder(B10bisB12)beträgt350nm,dieder
BänderB13undB14jeweils700nm.DieASTER-BänderhabeneinegeometrischeAuflösung
von90mal90 Metern.HyspIRI’sthermales ModulverfügtüberinsgesamtachtBänder(B1
bisB8),wobeisichBand1imMWIR bei∼4µmbefindetundfürdieDetektionvonheißen
Objektenvorgesehenist(z.B. WaldbrändeoderLavaströme).Band2befindetsichbei∼7,5
µmundsolbeideratmosphärischenKorrekturhelfen.DierestlichensechsBänder(B3bis
B8)befindensichimLWIRzwischen8und12,14µmundwurdenfürdasspektraleResampling
verwendet.DasFWHMderBänderB3bisB5beträgtzwischen340und360nm,diederBänder
B6bisB8zwischen520und540nm.DiegeometrischeAuflösungderachtHyspIRIBänderliegt
nachderzeitigerPlanungbei60mal60 Metern(HuleyundHook,2011).DiefünfHyspIRI-
BänderB3bisB7sinddenfünfASTER-Bändernspektralsehrähnlich.Abbildung4.1zeigt
diespektralenSensor-Responsen(SRF,engl.spectralresponsefunction
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Abbildung4.1:SpektraleSensor-Responsen(SRF)derSensorenTASI-600(32),HyMAP(125),
ASTER-TIR(5)undHyspIRI-TIR(8)wiesieaufBasisihrerspektralenSpezifi-
kationendefiniertwurden,inKlammernstehendieAnzahlderBänder.
SowohlHyMAPalsauchTASI-600stehenalshyperspektraleFernerkundungs-Sensorenope-
rationelzurVerfügung.IhreSpezifikationenentsprechendenspektralenCharakteristikader
Bodenparameter(vgl.Kap.2.4),diefürdieFragestelungderArbeitrelevantsind.DerSensor
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HyMAPwurdeindenletzten10bis15JahreningroßemUmfangfürdiehyperspektraleFer-
nerkundungimsolar-reflektiven Welenlängenbereicheingesetzt.TASI-600isteinerderwenigen
hyperspektralenLWIR-Sensoren,diemomentanoperationeleinsetzbarsind.Einvergleichbarer
Sensor,SEBASS(engl.spatialyenhancedbroadbandarrayspectrographsystem),istnursehr
schwerzugänglich.Erdeckteinenetwasbreiteren WelenlängenbereichimLWIRab(7,6bis
13,5µm).Nebenden128BändernimLWIRbesitztSEBASSaußerdem128BänderimMWIR
zwischen2,5und5,3µm.DieEntscheidungzugunstendesTASI-600fürdieseArbeitgründet
zumeinenaufderbesserenVerfügbarkeitdiesesSensors,zumanderensoldamitgezeigtwerden,
dassdiereduziertespektraleAbdeckungundAuflösungderFragestelungderArbeitgenügen.
Dieε-SpektrenwurdenmithilfedesKirchhoffschenGesetzes(vgl.Kap.2.2.1)inReflektanz-
Spektrenumgewandelt.DieVNIR-SWIR-unddieLWIR-SpektrenwurdenvonReflektanz-in
Absorptionswertetransformiert,uminderfolgendenstatistischenQuantifizierungdemLambert-
BeerschenGesetz(vgl.Kap.2.2.2)zuentsprechen.
4.3 QuantifizierungderpedologischenParameter
ZurquantitativenBestimmungderpedologischenParameteraufGrundlagedergemessenen
spektralenSignaturenwurden multivariateRegressionsanalysenverwendet.Dasichpedolo-
gischrelevantespektraleInformationen meistbreitüberdenhochdimensionalenDatenraum
streuen,wurdedieserempirischeAnsatzdeneninderGeologiesonstgeläufigerensF-basierten
Modelierungs-Ansätzenvorgezogen(vgl.Kap.1.1).
4.3.1 MultivariateRegressionsanalyse
DieQuantifizierungderBodenparameterwurdeübereinePartialLeastSquaresRegression
(PLSR)realisiert.SieistunterdenmultivariatenRegressionsmethodenvorzugsweisefürspek-
troskopischeAnwendungengeeignet.HochdimensionaleDatensätze,wiesieinderSpektroskopie
erzeugtwerden,zeigeninderkontinuierlichenAbfolgederspektralenBänderinderRegelsich
fortlaufendüberlappendeResponse-Funktionen(SRF,engl.spectralresponsefunction).Dies
führtzustarkkorreliertenBändern(Multikolinearität),diezudemnochRauschenbeinhalten.
Bedingungen,unterdenentraditionelemultiplelineareRegressionen(MLR)imAlgemeinen
scheitern(Esbensen,2006).ZudemverlangtdieMLR nacheinerProbenanzahl,diegrößerist
alsdieAnzahlderzuregressierendenVariablen(spektraleBänder)(Kessler,2006),wasvoralem
inderLaborspektroskopie-mitmeistmehrerenHundertBändern-nurschwerzuverwirklichen
wäre.DiePLSRdagegenistaufdieseBedingungenzugeschnitten.SieistinderLagedieRed-
undanzimDatensatzzuignorierenundgleichzeitiggenaudiejenigenspektralenInformationen
hervorzuheben,welchefürdiezuuntersuchendeVariablesignifikantsind.
DiePLSRbasiertgrundsätzlichaufzweiMatrizen(bzw.einerMatrixundeinemVektor):den
spektralenBändern(vieleX-VariablenoderunabhängigeVariablen)sowiedemjeweiligenpedo-
logischenParameter(einey-Variable,abhängigeVariableoderResponse-Variable).EinePLSR
kannauchmehrereY-VariablenineinemModelberücksichtigen(PLSR–2).AnalogzurHaupt-
komponentenanalyse(PCA,engl.principlecomponentanalysis),wirdauchbeiderPLSRder
hochdimensionaleDatenraumaufeinigewenigelatenteVariablen(FaktorenoderHauptkompo-
nenten)reduziert,dienachdenAnteilenihrererklärendenVarianzenaufsteigendsortiertsind.
AndersalsinderPCAjedoch,wodieVarianzinXmaximiertwird,stehtbeiderPLSRdieMa-
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ximierungderKovarianzzwischenXundyimMittelpunkt(Kessler,2006;Heckeretal.,2012).
DerAblaufderPLSRgliedertesichinzweiPhasen:KalibrierungundValidierung.BeidePhasen
werdenimFolgendenkurzvorgestelt.DieBeschreibungbasiertaufden Werkenvon Martens
undNaes(1992),Esbensen(2006)undKessler(2006),dieeinensehrdetailiertenEinblickin
diePLSRgeben.
PLSR-Kalibrierung
InderPLSR-KalibrierungwurdeunterVerwendungdesNIPALS-Algorithmus(Martensund
Naes,1992)zuersteinRegressionsmodelerstelt.DabeiwurdeeinfunktionalerZusammenhang
zwischenXundymodeliert.DiedarausresultierendeRegressionsgleichungbeschreibtdiesen
ZusammenhangunddientderVorhersageunbekanntery-Variablenausdengemessenenspek-
tralenSignaturenneuerBodenproben.FürjedenFaktorwurdeeineigenesModelerstelt,wobei
jeweilsdasBestimmtheitsmaß(R2)unddermittlereKalibrierfehler(RMSEC,engl.RootMean
SquareErrorofCalibration)berechnetwurden(vgl.Formel4.9bzw.4.10).DerR2-Wertstelt
dasVerhältnisausdererklärtenVarianziny(VorhersagedurchdasRegressions-Model)zur
Gesamtvarianzvony(gemesseneReferenzwerte)unterVerwendungderX-Variablen(hierSpek-
tren)dar.BeiR2=1.0sindaleResiduennulunddamitsinddievorhergesagten Wertegleich
denReferenzwerten(Esbensen,2006;Kessler,2006). WährendderRMSECmitzunehmender
Faktorenzahlabnimmt,steigtderR2-Wertan.DieAnzahlderverwendetenFaktorenrichtete
sichnachdenErgebnissenausderKreuz-Validierung(siehePLSR-Validierung).DerRMSE-Wert
beziehtsichaufdieEinheitderVariablen.UmzwischenunterschiedlichenVariablenvergleichen
zukönnen,wirdgegebenenfalseinedimensionsloseFormdesRMSEgewählt,dernormalisierte
RMSE(NRMSE,vgl.Formel4.11).
R2=
n
i=1
(ˆyi−y¯)2
n
i=1
(yi−y¯)2
=1−
n
i=1
(yi−yˆi)2
n
i=1
(yi−y¯)2
(4.9)
RMSE=
n
i=1
(yi−yˆi)2
n (4.10)
NRMSE= RMSEymax−ymin (4.11)
wobeiyderReferenzwert,yˆdervorhergesagteWert,y¯derMittelwertundndieProbenanzahl
ist.
InderPLSR-KalibrierungwerdendieP-loadingsunddieW-loadingsberechnet.DieP-loadings
(oderspektraleloadings)entsprechendabeidenloadingsausderPCAundbeschreibenden
ZusammenhangzwischendenX-VariablenundderenT-Scores(MatrixmitFaktorenwertenpro
ObjektundFaktor).DieW-loadings (w)-auchGewichts-loadingsoder Wichtungsvektoren
genannt-drückendenZusammenhangzwischendenX-VariablenundderZielgrößeyausund
sindorthogonalzueinander(Kessler,2006).
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wa=cXTaya (4.12)
wobeiadieFaktorenzahlundceinSkalierungsfaktorist,derwauf1normiert.
MithilfederRegressionsgleichungwerdendiey-WerteausneugemessenenX-Wertenvorherge-
sagt.DazuwurdedieRegressionskonstante(b0)sowiedieRegressionskoeffizienten(b)berechnet
(Kessler,2006).
y=1b0+Xb (4.13)
b0=¯y−x¯Tb (4.14)
b=W(PTW)−1q (4.15)
wobeiW diegewichtetenloadings,Pdiespektralenloadings,qdiechemischenloadingsund
tdieFaktorenwertesind.
PLSR-Validierung
UmdieGütedesRegressionsmodelshinsichtlichseinerzukünftigenVorhersagbarkeitvonun-
bekanntenDatenzuüberprüfen,wurdeeinerPLSR-Validierungdurchgeführt.Dazuwurden
Datenverwendet,dienichtanderKalibrierungdes Modelsbeteiligtwaren. Manunterschei-
detdieinterneValidierungvonderexterneValidierung.UmfangundCharakterderDatensätze
favorisiertenfürdieseArbeitdieinterneValidierung.
•InterneValidierung
FürDatensätzemitgeringerProbenanzahlsowiefürDatensätzemitstarkasymmetri-
scherVerteilungwurdeeineinterneValidierungbevorzugt,dasichinbeidenFälenkein
repräsentativerseparaterTest-DatensatzfüreineexterneValidierungabtrennenließ.Die
interneValidierungwurdedurcheinevolständigeKreuz-Validierung(engl.fulcrossvali-
dation)umgesetzt,einiterativerValidierungsprozess,beidemjeweilsaufeineProbebeider
Modelbildungverzichtetwird.Anschließendwirdder y-WertderausgeschlossenenPro-
bemitderberechnetenRegressionsgleichungvorhergesagtundmitdemy-Referenzwert
verglichen.SowohldasBestimmtheitsmaßalsauchdermittlereVorhersagefehleroderVa-
lidierungsfehler(RMSE(X-VAL),engl.RootMeanSquareErrorofCrossValidation)wur-
dendabeiberechnet.DienachderRegressionsgleichungberechneteny-Wertewurdenden
tatsächlichgemessenen Werten(Referenzwerte)grafischgegenübergestelt(vgl.Abb.4.2).
DievolständigeKreuz-ValidierungdientedarüberhinausderBestimmungderoptimalen
AnzahlderFaktorendesPLSR-Models,umeinÜber-oderUnterfittenzuvermeiden.Der
Umstand,dassinderRegeljederweitereFaktordenRMSE(X-VAL)schmälertunddieR2-
Werteerhöht,könntezur WahlzusätzlicherFaktorenverleiten.Dadurchsteigtaberauch
dasRisikoeinesÜberfittens,wasdasModel wenigerrobustfüreineVorhersagemachen
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inderhyperspektralenFernerkundunghäufiggebrauchtenEndmembernistindiesemZusam-
menhangnichtvonderHandzuweisen.DasichdiesespektralenEinflüssehierbeijedochaufdie
Model-Zusammenhängebezogen,wurdensiederenglischenLiteraturentsprechendalsspektrale
Driver(engl.spectraldrivers)bezeichnetundimFolgendenmitsDabgekürzt.
DieBestimmungdersDgingausderInterpretationderRegressionskoeffizienten(Rk)bzw.
derW-loadingshervor,diedenBeitrag(Informationsgehalt)dereinzelnenspektralenBänderan-
zeigten,densiezurVorhersageeinesBodenparametersimModelleisteten.InersterLiniekenn-
zeichnenhohe WerteindenRkbzw.denW-loadings (unabhängigvomVorzeichen)diejenigen
spektralenBänder,diegroßenEinflussaufdenZusammenhangmitderjeweiligeny-Variablen
im Modelhatten(Esbensen,2006).W-loadings ausunterschiedlichenFaktorenwurdennach
ihremAnteilandererklärendeny-VarianzimModelbeurteilt.UmdiedemModelzugrunde
liegendenspektralenDriver(sD)erkennenzukönnen,musstealerdingsdergesamteVerlauf
derRkalsFunktionder WelenlängeinBetrachtgezogenwerden.Rkschlagennichtzwangs-
läufiganden WelenlängenpositionenderAbsorptions-Maximabzw.-Minimaaus,diesichaus
derFormdersFergebenwürden.InvielenFälenfavorisiertdas ModeldieBänderhinzu
oderaussolchenExtrempositionenheraus(z.B.:Absorptionsschultern),wodieRkdannnahe
nulsindundeineÜbergangspositionzwischenabfalendemundansteigendemEinflussbilden.
SolcheÜbergangspositionentauchenoftanVorzeichenwechselnderRkauf(vgl.dieRkamsF
bei10,95µmdesMIDAC-ModelsausAbb.7.3).
ZeigtendieRkdesModels(bzw.dieW-loadings indeneinzelnenFaktoren)alsFunktionder
WelenlängeÜbereinstimmungenmitdenspektralenCharakteristika(sF)bekanntermineralo-
gischeroderorganischerBodenbestandteilesowiephysikalischerbzw.makroskopischerFakto-
ren,wurdendiesealssDbezeichnet.KonntendiedabeiidentifiziertensDdarüberhinausmit
demvorhergesagtenBodenparameterineinendirektenZusammenhanggebrachtwerden(z.B.:
QuarzoderKorngrößealssDimVorhersagemodeldesSandgehaltes),wurdedas Modelals
opto-physikalischfundiertbezeichnet.BeiderBestimmungderoptimalenAnzahlderFaktoren
einesPLSR-ModelswurdeaufeinenzusätzlichenFaktorauchdannverzichtet,wenndessenW-
loadingskeinensolchenZusammenhangerkennenließenoderdeutlichenEinflussvonRauschen
zeigten.
4.4BeprobungundAnalytik
ImUntersuchungsgebietMulewawurdenbeieinerFeldkampagneimFebruar2010Bodenproben
entnommen.DabeiwurdenauszweiBeobachtungsstreifen(Streifen-WESTundStreifen-OST,
vgl.Abb.3.4)insgesamt120Standortebeprobt(6dieserStandortebefandensichaußerhalb
derStreifen).AnjedemStandortwurdeeinemöglichsthomogeneKreisflächemiteinemDurch-
messervon15mausgewählt.InnerhalbdieserFlächenwurdenvonverschiedenen,wilkürlich
gewähltenPunkten∼500GrammBodenmaterialausdenerstenzweiZentimeternderOberfläche
gesammeltundeingetütet.
DieBeprobungsstrategieorientiertesichandenVoraussetzungenfürdasground-truthingder
fernerkundlichenBefliegung(HyMap),dieparalelzurFeldkampagnestattfand.Derdabeier-
hobenehyperspektraleDatensatz(nichtGegenstanddieserArbeit)wurdemiteinertypischen
geometrischenAuflösungvon5Meternaufgezeichnet.UmdieFehlerzukompensieren,diebei
dergenauenVerortungderPixel(Georeferenzierung)entstehen,wurdendreimaldreiPixelgroße
Untersuchungsflächendefiniert,diedenbeprobtenhomogenenKreisflächen(15MeterDurchmes-
ser)entsprachen.UmdieHomogenitätinnerhalbderKreisflächenspäterindenBefliegungsdaten
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bewertenzukönnen,wurdeneinigederStandortedetailiertbeprobt.Dabeiwurdeninnerhalb
derentsprechendenUntersuchungsflächenan4–6StelenindividueleBodenprobenerzeugt.
DanichtalegesammeltenBodenprobenanalysiertbzw.mitjedemderSpektrometergemessen
werdenkonnten(vgl.Kap.4.1),werdenimFolgendendiesichdarausfürdieArbeitergebenden
Datensätzebeschrieben:
AleBodenprobenwurdenluftgetrocknetundgesiebt(<1mm).Fürale89Bodenprobendes
Streifen-WEST(inklusiveder6Proben,dieaußerhalbderStreifenlagen)wurdedieKorngrößen-
verteilungdurchSiebenundSedimentation(PipettverfahrennachKöhn,McKenzieetal.(2002))
bestimmt.DiefolgendenFraktionenwurdendabeigemessen:Ton(<2µm),Schluff(2–20µm),
feinerSand(20–200µm)undgroberSand(200–1000µm).FeinerundgroberSandwurdenzur
FraktionSand(20–1000µm)zusammengefasst.UmdenEinflussorganischerBestandteileauf
dieKorngrößenverteilungausschließenzukönnen,wurdendiesezuvormit Wasserstoffperoxid
ausdenBodenprobenentfernt.DerGehaltanorganischemKohlenstoff(SOC,engl.soilorganic
carbon)wurdemittelsderWalkleyBlack Methode(WalkleyundBlack,1934)bestimmt.Für
einenTeilderBodenprobendesStreifen-WESTunddesStreifen-OSTwurdederChemismusund
die MineralogiemittelsRöntgenfluoreszenz-Analyse(engl.XRF)bzw.Röntgendiffraktometrie
(engl.XRD)ermittelt.
Datensatz Proben- Spektroskopie Boden- XRD
zahl(n) thermal solar-reflektiv Analytik /XRF
mFTIR MIDAC DHR ASD
WEST 89 JA JA(87) JA JA JA JA(72)
W-FARM 57 JA JA(56) JA JA JA JA(40)
OST-WEST 176 NEIN JA(174) JA JA NEIN JA(148)
Tabele4.1:ZusammenfassungderDatensätzeWEST,W-FARMundOST-WESTmitihrenEigen-
schaftenbzgl.ihresUmfangesanspektroskopischenundanalytischenInformationen.
DarausergabensichfürdiequantitativeAnalysedreimöglicheDatensätze,diemitihren
EigenschafteninTabele4.1zusammengefasstsind.DerDatensatz WESTbeinhaltetaleBo-
denproben,dieinnerhalbdesStreifen-WESTgesammeltwurden.Fürdie89Probendieses
Datensatzesstandensowohldie DatenzurBodenanalytiksowiedieSpektraldatenausal-
lenverwendetenSpektrometernzurVerfügung(für MIDACnur87Proben).DerDatensatz
WESTbeinhaltetnichtausschließlichProbenvonAckerflächen,sondernauchProbenvonnicht-
landwirtschaftlichenFlächen.Diesewurdenbeprobt,umdiesonstsehreinförmigverteilteBo-
dencharakteristikumeinige„extreme“Probenzuerweitern.AußerdementhältderDatensatz
WESTdienichtgemitteltenProbenderdetailiertenPlots.DieserDatensatzsolinderquanti-
tativenAnalysenuramRandeBeachtungfinden,umeinemöglicheErweiterungderMethoden
zudiskutieren.DerFokussolvielmehraufden57BodenprobendesDatensatzes W-FARM(für
MIDACnur56Proben)liegen,derausschließlichProbenvonAckerflächenumfasstundaußer-
dem MittelwertederdetailiertbeprobtenStandortenbeinhaltet.DerDatensatzOST-WEST
umfasstinsgesamt174Proben.ErumfasstnebendemDatensatz WESTaleimStreifen-OST
beprobtenStandorte.Für148ProbendesDatensatzesOST-WESTwurdederChemismussowie
dieMineralogiemittelsXRFbzw.XRDuntersucht.
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Parameter Daten-satz
Proben-
satz n Mean SD Max Min Median Q1 Q3
Sand-
gehalt 
(%)
WEST ALL 89 88.44 14.69 95.30 14.30 92.70 90.25 94.20
W-FARM ALL 57 90.52 5.36 95.30 67.20 92.10 89.50 93.30VPS: >85 % 41 91.67 2.65 95.30 85.50 92.20 90.20 93.82
Ton-
gehalt 
(%)
WEST ALL 89 9.09 10.71 68.40 3.80 5.90 4.90 7.90
W-FARM ALL 57 7.68 4.05 25.50 3.80 6.80 5.70 8.70VPS: <15 % 48 6.76 2.06 12.60 3.80 6.80 5.14 7.83
SOC-
Gehalt 
(%)
WEST ALL 87 0.46 0.25 1.12 0.06 0.42 0.31 0.60
W-FARM ALL 57 0.51 0.22 1.12 0.17 0.46 0.34 0.60VPS 54 0.48 0.19 1.11 0.17 0.45 0.33 0.57
DieausderBodenanalytikresultierendenBodenparameterSand-,Ton-undSOC-Gehalt,die
fürdiequantitative Modelierungverwendetewurden,findeninTabele5.1ihrestatistische
Beschreibung.DersichkomplementärausSand-undTongehaltergebendeSchluffgehaltfindet
hierwieauchinderquantitativen ModelierungkeineBerücksichtigung(vgl.Kap.Diskussion
8).DieentsprechendedeskriptiveStatistik,dieausderXRF-Analyseresultierte,befindetsich
imAnhang(vgl.TabeleC.1).
Tabele5.1:BeschreibendeStatistikderBodenparameterderjeweiligenDaten-/Probensätze(VPS:
Vergleichs-Probensatz): Probenzahl(n), Mittelwert(Mean),Standardabweichung
(SD),Maximum,Minimum,Median,25%-Quartil(Q1)und75%-Quartil(Q3).
DieBoxplotsderTextur-ParameterspiegelndenüberwiegendstarksandigenCharakterder
BödenimUntersuchungsgebietMulewawider(vgl.Abb.5.2).Vereinzeltauftretendetonreichere
AckerbödenundimBesonderendievergleichsweisestarktonhaltigenBödenderzusätzlichbe-
probtennicht-landwirtschaftlichenFlächenführtendabeizudenstarkasymmetrischverteilten
TexturwertenindenDatensätzenWEST-ALLbzw.W-FARM-ALL.InderquantitativenModel-
lierungwurdenausdiesemGrundschrittweiseinRichtungderHauptverteilungreduzierteDa-
tensätzeberücksichtigt.DabeiergabsichunteranderemderVergleichs-Probensatz(W-FARM-
VPS).ErbildetdieBasisfürdieGegenüberstelungderErgebnissedesspektralenResamplings
sowiefürdenVergleichderErgebnisseausderthermalenundsolar-reflektivenSensorik(vgl.
Kap.7).DieBoxplotsdesSOC-GehalteszeigendagegenvergleichsweisegeringeUnterschiedein
denjeweiligenDatensätzen(vgl.Abb.5.1).Tabele5.3zeigtdieKreuz-Korrelationenderdrei
BodenparameterundverdeutlichtdengroßenZusammenhangzwischendenTextur-Parametern.
AusderXRD-AnalytikresultierteQuarzalsdasdominierendeMineral.UnterdenTonmine-
ralenwarKaolinitvorherrschend,ingeringeremMaßewarenauchMontmorilonitundIlitin
denBodenprobenvorhanden.Rutil(TiO2)konnteinderMehrheitderProbendeutlichnachge-
wiesenwerden.AußerdemzeigtesichindenmeistenProbenSpurenvonHämatit,Goethitsowie
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ImFolgendenwerdendieBodenspektrenvorgesteltunddiskutiert,wiesieausdenMessungen
derunterschiedlichenSpektrometerhervorgingen.DazuwurdeeineAuswahlvonvierBodenpro-
benverwendet(cp22-x1,mu01,mu037undmu043),diemitalenverwendetenSpektrometern
gemessenwurdenunddieVariabilitätderBodenparameterrepräsentieren.Zusätzlichdienen
zweiReferenz-QuarzsandedemVergleich.NurineinemderSpektralabore(ITC,MIDACSpek-
trometer)standenbeideReferenz-QuarzsandegleichzeitigzurVerfügung:
•Referenz-QuarzsandMerck:gewaschenundgeglüht,∼99,95%SiO2,LOI(Glühverlust,
engl.LossOnIgnition)<0.05%,Korngröße:200–800µm.
•Referenz-QuarzsandCook:99,5%SiO2,LOI<0.05%,Korngröße:100–500µm,(Hecker
etal.,2011).
Abbildung6.1zeigtdieAuswahlanBodenspektrenwiesieausden Messungenderdiffusen
VNIR-SWIR-Reflexions-Spektroskopie(ASD)imSpektralabordesCSIROhervorgingen.Im
selbenLaborwurdeauchdieε-FTIR-Spektroskopie(µFTIR)durchgeführt.Diedazugehörigen
BodenspektrenzeigtAbbildung6.2a.DiebeidenMessungenfolgtenunmittelbaraufeinanderund
zwischendenMessungenfandkeineNeuschüttungderProbenstatt.DieUnterschiedebeschränk-
tensichdamitaufdenMessfleck(GFoV)derSystemeundaufdieOrientierungderBodenprobe.
DieBodenspektren,welcheamITCmittelsε-FTIR-Spektroskopie(MIDAC)gemessenwurden,
sindinAbbildung6.2czusammengefasst.HierbeikonntenbeideReferenz-Quarzsande(Merck
undCook)gemessenwerden.DieimSpektralabordesGFZgemessenenDHR-Spektren(Spec-
trumGX/P&E)zeigtAbbildung6.3.DasstarkeRauschenindenDHR-Spektrenzwischen4,2
–4,4µm,resultiertausdergroßenCO2–BandeimMWIR.
6.1SpektraleInterpretationdesVNIR-SWIR
DiegemessenenBodenspektrenzeigensF,wiesiefürdiealten,starkverwittertenBödenin
dersemiaridenRegionAustralienstypischsind.DerVNIRwirdbis∼1,3µmvondensFder
Eisenoxide(Hämatit)undEisenhydroxide(Goethit)bestimmt(vgl.Abb.6.1a),wasangesichts
derkräftigenbraun-rotenbzw.braun-gelbenFarbtönederBödenzuerwartenwar.Aufgrundder
meistbreitenundflachenAusprägungdiesersFlassensichdieAbsorptionsbandenimVNIRoft
nurvageanbestimmten Welenlängenpositionenfestmachen.DaherwerdensichinderLiteratur
oftnurnäherungsweiseangegebenundweichenmeistgeringfügigvoneinanderab.FürHämatit
findetmanhiermehrheitlichdiesFbei∼0,55µm,bei∼0,63µmundbei∼0,88µm,diefür
Goethitbei∼0,48µm,bei∼0,65µmundbei∼0,92µm(Huntetal.,1971;Bartholomeusetal.,
2007;Richteretal.,2009).LiegendarüberhinausnochMineralmischungenvor(wiesietypisch
sindfürHämatitundGoethit)wirdeinediskreteBeschreibungdersF,wiesieimSWIRoder
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Eisenhaltige Minerale,wieHämatitoderGoethit,sindwiedasTonmineralKaolinitinden
meistenAustralischenBödenzufinden(auchwenndieDominanzderEisenoxide/-hydroxide
aufgrunddescoatingsoftnurspektralevidentist).SiesindnebenQuarzunterdenwenigenMi-
neralen,dieaufdemintensivverwittertenundausgelaugtenAustralischenMantelzurückblieben
(McKenzieetal.,2004).IndensandigenBödenvonMulewaistQuarzimüberwiegendenMaße
vorhanden,wasauchdiehohenGehalteanSiO2ausderXRF-Analysebelegen.DochQuarz
zeigtwederimVNIRnochimSWIRbrauchbaresF,wiedasSpektrumdesReferenz-Quarzsandes
CookinAbbildung6.1averdeutlicht.
6.2SpektraleInterpretationdesLWIR
ImGegensatzzumVNIR-SWIRoffenbartQuarzimLWIRdiagnostischesFmithohenspektra-
lenKontrasten.SiewerdeninnerhalbderdominantenReststrahlenbänder(RB)zwischen7,5und
12,3µmsichtbar,dieausdenFundamental-SchwingungenderSiO2-Bindungenresultieren.Am
kurzweligenundamlangweligenEndederRBbefindetsichjeweilseinChristiansen-Frequenz-
Feature(CFF),andenendie WertederEmissivitätnahe1.0liegen(vgl.Kap.2.3.2).Diese
spektralenEigenschaftenimLWIR,dieaufdenSiO2–Bindungenbasieren,liegenalengemessen
Bodenspektrenerkennbarzugrunde(vgl.Abb.6.2undAbb.6.3).DieimFolgendenbeschrie-
benensFdesLWIRkonntenfüraleverwendetenFTIRSpektrometer(µFTIR, MIDACund
SpectrumGXP&E)identifiziertwerdenundstimmteninihren Welenlängenpositionenüber-
ein.DaimLWIRkeinemarkantensFfürorganischesMaterialinErscheinungtreten(vgl.Kap.
2.4.2),werdensieinderfolgendenBeschreibungnichtberücksichtigt.SiewerdenimZusammen-
hangmitderInterpretationderPLSR-Modelediskutiert.
Quarz
BeideReferenz-Quarzsandezeigendiecharakteristischeε-DoppelbandevonQuarz(zweimar-
kanteFlügel)zwischen8und9,5µmmiteinemε-Maxbei∼8,63µm.Diesesε-Maxistderart
bestimmend,dassesbisindietonreichstenBodenproben(vgl.Probe:mu37)deutlicherhalten
bleibt.Außerdemistdiezweiteε-DoppelbandevonQuarzzwischen12und14µm(ε-Maxbei
∼12,63µm)indenSpektrenderReferenz-Quarzsandeevident. Wegenihresgeringerenspek-
tralenKontrastes,verliertdieseDoppelbandebeiabnehmendemSandgehalt(bzw.SiO2-Gehalt)
derBodenprobenanDeutlichkeit.BeideChristiansen-Frequenz-Feature(CFF)tretenanden
fürSiO2typischen Welenlängenpositionenbei7,5µmundbei12,3µmauf.
Tonminerale
SchongeringeMengenanTonmineralenindenBodenprobenlassenausderε-Doppelbandeeine
ε-Tripelbandewerden.DabeischnürtsichinnerhalbdeszweitenQuarzflügelsbei∼9,0µmein
weitererFlügelein.NebenKaolinitbesitzenauchMontmorilonitundIlitdiesessF(geringfü-
giglangweligverschoben),alerdingsmitabgeschwächtemspektralenKontrast(vgl.Abb.2.12).
DieXRD-ErgebnissebelegendieDominanzdesTonmineralsKaolinitindenBodenprobenaus
Mulewa.ZweiweiterediagnostischesF,dieausschließlichvonKaoliniterzeugtwerden,unter-
streichendies:einε-Maxbei∼9,8µmundeinbreitesε-Maxbei∼10,5µmbzw.einemε-Min
bei∼10,95µm.AndieserSteleseinocheinmaldaraufhingewiesen,dassindenAbbildungen
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Abbildung6.2:EmissivitätenausgewählterBodenspektrenimLWIRausden Messungender
ε-FTIR-Spektroskopie:a,µFTIR(CSIRO)undc, MIDAC(ITC).bzeigtein
Referenz-Spektrumvon Kaolinit(gepresst)ausderASTER-Spektralbibliothek
(Baldridgeetal.,2009).
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Abbildung6.3:ReflektanzenausgewählterBodenspektrenimLWIR-MWIR-SWIR,ausdenMes-
sungenderDHR-FTIR-Spektroskopie(SpectrumGXP&E)amGFZ:a,imganzen
spektralenMessbereichundb,denAusschnittimSWIR-MIR.
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2.12und6.2Referenz-SpektrenvongepresstenMineralprobendargesteltsind,umdenspektra-
lenCharaktervongrobtexturiertemMaterialzusimulieren(vgl.Kap.2.3.2).Beifeinkörnigem
BodenmaterialergebensichdaherauchfürKaolinitteilweiseverändertesF,dieinKapitel6.4
näherbeleuchtetwerden.
Eisenoxide/-hydroxide
FürdieEisenoxide/-hydroxideHämatitundGoethitbietetdasLWIRsehrvielwenigerspektrales
PotentialalsdasVNIR(vgl.Kap.2.4). WährendHämatitkeinesFimLWIRzwischen8und14
µmzeigt,besitztGoethitzweisF,einesbei∼10,9µmundeinweiteresbei∼12,14µm(vgl.Abb.
2.12).DasletzterekonnteinkeinemderSpektrennachgewiesenwerden.Vermutlichwirdesvon
demdominantenCFFdesQuarzunterdrückt,dassichinunmittelbarerNähedazubefindet
(12,3µm).DassFbei∼10,9µmüberschneidetsichmiteinemderKaolinit-Feature(∼10,95
µm).Daessich(1)entsprechendderanderensFvonKaolinitverhältund(2)sowohlinden
braun-rotenalsauchdenbraun-gelbenProbensichtbarist,kanndavonausgegangenwerden,
dassessichhierbeiumdassFvonKaolinithandelt.DieErgebnissederXRDkonntendazu
keineweiterenHinweisegeben.
6.3VergleichderSpektrenausderthermalenSensorik
ImFolgendensolanhandderMessungenderQuarz-ReferenzsandedieÜbertragbarkeitzwischen
denverwendetenthermalenSpektrometerndiskutiertwerden.DiespektralenUnterschiede,die
sichausderNeuschüttungderBodenprobenergaben,werdenanschließendbeleuchtet.
6.3.1Beispiel:Quarz-ReferenzsandCook
DieMessungendesQuarz-ReferenzsandesCookmittelsε-FTIR-Spektroskopieunterstreichendie
ÜbertragbarkeitzwischendenzweiverwendetenSpektrometern(µFTIRundMIDAC)sowiedie
angewandten MethodenzurProzessierungderDaten(RadiometrischeKalibrierungdesSpek-
trometers,KorrekturderHintergrundstrahlungsowiedieBerechnungderEmissivitätenausden
Strahldichten).
Abbildung6.4zeigtdieEmissivitäts-SpektrendesQuarzsandes,wiesieausden Messungen
mitdemµFTIRamCSIRO(schwarz)unddemMIDACamITC(rot)hervorgingen.Diecha-
rakteristischeε-DoppelbandevonQuarzzwischen8und9,5µmistfürbeideSpektren,bis
aufgeringfügigeAbweichungenimerstenQuarzflügel,nahezuidentisch.DieguteÜbereinstim-
mungderMessungenausdenunterschiedlichenSpektrometern/Laborenistzumeinenaufdie
HomogenitätdesQuarz-Referenzsandeszurückzuführen.Heckeretal.(2011),aberzeigtenfür
luftgetrocknetenCooksand,dass Wiederholungs-MessungenmittelsDHR-FTIR-Spektroskopie
mitwechselndenUmwelteinflüssewieetwaderLuftfeuchtigkeitschwanken.EinweitererGrund
fürdieguteÜberseinstimmunglagdaherinder Methodikderε-FTIR-Spektroskopieselbst.
DadieProbenunmittelbarvorden MessungenineinemOfenerhitztwurdenundaußerdem
die Messzeitenrelativkurzwaren,bliebenmerklicheUnterschiedeinderBodenfeuchtedurch
abweichendeAdsorptionenausderLuftfeuchteaus.
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Abbildung6.4:Emissivitäts-Spektren des Quarz-Referenzsandes Cook aus der ε-FTIR-
Spektroskopie, µFTIRam CSIRO(schwarz) und MIDACamITC(rot).
GepunktetdargesteltisteinµFTIR-Spektrum,dasimFreienunteratmosphä-
rischemEinflussaufgenommenwurde(dieProbewurdedafürnichtkünstlich
aufgeheizt).
Ab∼10µmkipptdasMIDAC-SpektrumgegenüberdemµFTIR-Spektrumetwasab.Dieser
EffektgründethauptsächlichaufdenunterschiedlichdefiniertenspektralenBereichen,inden
jeweilsverwendetenTES-Algorithmen,woεmax auf1.0gesetztwurde.Dafürkamenfürdie
µFTIR-DatendieBereicheumbeideCFFinFrage,weshalbdasSpektrumander Welenlänge
λεmax =12,28µm„eingehängt“ist.DieserEffektwirdinKap.6.3.3amBeispielderBodenproben
nochimDetailbeleuchtet.
DasschwarzgepunkteteSpektrum(µFTIR-Outdoor)ausAbbildung6.4zeigteineµFTIR-
MessungdesCooksandesimFreienunteratmosphärischemEinflußaußerhalbdesCSIRObei
SonnenhöchststandundStrahlungswetter(dieProbewurdedafürnichtkünstlichaufgeheizt).
DerVergleichmitdenLaborspektrenverdeutlichtzweiEffekte,diebeiMessungenimFreienim
Algemeinenauftreten:
1.DiescharfenAbsorptions/-Emissionsliniendesatmosphärischen Wasserdampfeswerden
innerhalbderQuarz-ε-Doppelbandezwischen8und9,5µmsichtbar(diemarkanteOzon-
ε-Doppelbandezwischen9,2und10µmistindenSpektrennichtzuerkennen).Die
Emissions-MinimainnerhalbderQuarz-RBsindgemäßdesGesetzesvonKirchhoff(vgl.
Kap.2.2.1)Reflexions-MaximaundsomitbegünstigtfürdieReflexiondes Wasserdampfes
indiesemSpektralbereich(dieQuarz-ε-Doppelbandeistdafürprädestiniert).EinPhä-
nomen,dasinderLiteraturals„filing-in“-EffektderreflektiertenHimmelsstrahlungbe-
zeichnetwird,dieQuarz-ε-DoppelbandeindergemessenenspektralenStrahldichtedeutlich
„aufgefült“erscheinenlässtundauchnachKorrekturderDWRnochindenε-Spektren
sichtbarbleibt(Salisbury,1998;Hooketal.,1999).
2.EineReduktionderIntensitätderε-DoppelbandevonQuarz.DieserEffektwirdaufdie
Wasser-AdsorptionderProbenoberflächedurchdieLuftfeuchtigkeitzurückgeführt,wel-
chedieReflexionswertereduziert(bzw.ε-Werteerhöht)(SalisburyundD’Aria,1992b).
DurchdasErhitzenderProbenimOfenwirdüberdenluftgetrocknetenZustandhinaus
Bodenfeuchteentfernt.DieReflektanzwertedererhitztenProbenliegendaherimmerüber
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denderluftgetrockneten.Heckeretal.(2011)verweisenindiesemZusammenhangaufdie
EmpfindlichkeitvonpartikuläremStandard-MaterialbeiveränderterLuftfeuchtigkeit.
6.3.2Beispiel:Quarz-ReferenzsandMerck
DieSpektrendes Quarz-Referenzsandes Merck,dieamITC mitdem MIDAC(ε-FTIR-
Spektroskopie)undamGFZmitdemSpectrumGX(DHR-FTIR-Spektroskopie)gemessenwur-
den,sindinAbbildung6.5dargestelt.DieSpektrenzeigengroßeÜbereinstimmungimBereich
derε-DoppelbandevonQuarz.DiegeringfügigniedrigerenReflektanzwertederDHR-Spektren
werdenaufdenEinflusserhöhterBodenfeuchtebeider Messungzurückgeführt.Obwohldie
DHR-FTIR-SpektroskopieineinemklimatisiertenRaumstattfand,indemauchdieBodenpro-
benaufbewahrtwurden,zeigtesichderEinflussderLuftfeuchtigkeitgegenüberderε
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  MIDAC   (ε-FTIR, ITC)
  Spectrum GX (DHR-FTIR, GFZ) 
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nz 
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]
-FTIR-
Spektroskopie.DiedurchAdsorptiongeringfügigerhöhteBodenfeuchtereduziertedieReflek-
tanzderDHR-Spektren,sodassauchhierdasReflektanz-SpektrumdererhitztenProbeüber
demSpektrumderluftgetrocknetenProbeliegt.
Abbildung6.5:Reflektanz-Spektren des Quarz-Referenzsandes Merck aus der ε-FTIR-
Spektroskopie(MIDAC,rot)undausderDHR-FTIR-Spektroskopie(Spectrum
GX,grün).
Ab∼10µmkipptdasMIDAC-SpektrumgegenüberdemDHR-Spektrumetwasauf.Einmögli-
cherGrundfürdiesentilt-oderramp-EffektwirdimZusammenhangmitderProbentemperatur
vermutetundwirdinKapitel6.3.4diskutiert.
6.3.3Beispiel: MulewaBodenproben(Auswahl)
Dienaturgemäßinhomogene MaterialzusammensetzungderBodenprobenzeigtesichzwangs-
läufigbeimVergleichderSpektrenausdenverschiedenenthermalenSpektrometern(µFTIR,
MIDACundSpectrumGXP&E).DieUnterschiedewerdenaufdiezwangsläufigerforderli-
cheNeuschüttungderBodenprobenvorjeder Messungzurückgeführt.Außerdemwerdendie
UnterschiedezwischendenthermalenMessmethodensowiederTES-AlgorithmenimVergleich
sichtbar.
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WiebereitsinKapitel6.2gezeigt,stimmendieWelenlängenpositionendersFfüraletherma-
lenSpektrometerüberein.UnterschiedezeigensichvoralemindenIntensitätenderspektralen
Signaturen.Abbildung6.6veranschaulichtdieseAbweichungenanhandvon12ausgewählten
BodenspektrenausalenverwendetenthermalenSpektrometern.DieBodenspektrensindab-
steigendnachihremSandgehaltgeordnet.DerVergleichderErgebnissederthermalenSensorik
zeigt:
1.)Reflektanz-MinimumausderTES:Währenddie MIDAC-TESdasReflektanz-Minimum
(εmax =1.0)zwischen7,0und7,5µmsetzte,wurdeinderµFTIR-TESdieser„Einhän-
gepunkt“ineinemerweitertenspektralenBereichzwischen7,5und13µmfestgelegt(vgl.
Kap.4.1.1),wasauchdaszweiteCFFbei∼12,3µmals Möglichkeitmiteinbezog.Das
relativstarkeRauschenderµFTIR-SpektrenimBereichdeserstenCFFbei∼7,5µmver-
deutlichtdie WahldeserweitertenspektralenDefinitionsbereichsfürdieµFTIR-Daten.
MitwenigenAusnahmen(vgl.MU74)setztedieµFTIR-TESεmax imBereichdeszweiten
CFFbei12,28µm.Damitunterschiedsichder„Einhängepunkt“zwischendenMIDAC-
unddenµFTIR-SpektrenindenmeistenFälen.DieAnnahmeεmax =1.0verliertmit
steigendenGehaltenanTonundorganischerSubstanzihreGültigkeit(siehePunkt2.).
2.)SteigendeReflektanzenandenCFFmitabnehmendemSiO2-Gehalt:Mit abnehmen-
demSandgehalt(bzw.derAbnahmedesspektralenEinflussesvonSiO2)–unddem
damitverbundenenerhöhtenspektralen Einflussvon Tonmineralenundorganischer
Substanz–steigtdieReflektanzandenCFF. Die DHR-Spektren(grün)werdenim
BereichderCFFalsder„Wahrheit“amnächstenliegendverstanden,dasieauseiner
Reflexions-MessunghervorgingenundnichtwieimFalderε-FTIR-Spektroskopieüber
einenTES-AlgorithmusaneinemderbeidenCFF „eingehängt“werden mussten. Mit
abnehmendemSiO2-GehaltentferntsichdieimTES-AlgorithmusgetroffeneAnnahme
(εmax =1.0)sukzessivevonihrerGültigkeit.Abbildung6.7veranschaulichtdiesanhand
derDHR-Spektren(gleicheProbenwieinAbb.6.6)imBereichdesCFF.Imengeren
SinneistdiegetroffeneAnnahmeauchfürreinenQuarzsandnichtganzkorrekt.Die
ReflektanzwertefürdenQuarz-ReferenzsandMerck(rot)liegenbei7,5µmbei∼0,2%,
diedertonreichstenProbe(CAL9,grün)sogarbei1,9%.DieAbweichungenderµFTIR-
undder MIDAC-Spektrenvonden„wahren“DHR-SpektrensinddemnachfürProben
mithohemTongehaltgrößer.Abhängigvomgesetzten„Einhängepunkt“amerstenoder
amzweitenCFFstimmtdasReflektanz-NiveauamjeweilsanderenCFFwiedermitdem
derDHR-Spektrenüberein.
3.)H2O-Adsorption–ReduktionderReflektanz: Die oben beschriebene Reduktion des
Reflektanz-NiveausimBereichdeserstenQuarzflügelsdurchAdsorptionausderLuft-
feuchteistindenDHR-Spektren(grün)deutlichzuerkennen.DurchdasErhitzender
ProbenimOfenbeiderε-FTIR-SpektroskopieundderdamitverbundenenReduktionder
BodenfeuchteüberdasMaßdesluftgetrocknetenZustandeshinaus,zeigendieµFTIR-und
dieMIDAC-SpektrenhierhöhereReflektanzen.AbeinemTongehaltvon∼10%verliert
sichdieseOrdnungaufgrundvonPunkt(2).DurcheineKorrekturdiesesOffsetskönnte
dieseOrdnungwiederhergesteltwerden.
6.3.4Fehlerquele1:Temperatur-Empfindlichkeit
EinemöglicheFehlerquele,dieeinentilt-oderramp-Effektverursachenkann,wirdinderfürdie
ExtraktionderEmissivitätverwendetenTemperaturvermutet.DahersolteindiesemVersuch
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Abbildung6.7:Steigende ReflektanzenandenCFF mitabnehmendemSiO2-Gehalt. DHR-
SpektrenderBodenproben-AuswahlausAbb.6.6alsAusschnittdesSpektralbe-
reichsumdasCFFbei7,5µ
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Abbildung6.8:Temperatur-EmpfindlichkeitbeiderBerechnungderEmissivität.a:Berechnete
RadianzenfürSchwarzkörper(SK)unterschiedlicherTemperatur,b:Emissivität
desQuarz-ReferenzsandesMerck ausderDHR-FTIR-Spektroskopie,c:berech-
neteProben-Radianzen,d:berechneteEmissivitätenaufGrundlagederProben-
RadianzderReferenz-Temperatur(333Kelvin,grün).
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geklärtwerden,wiesicheinefehlerhaftabgeschätzteProben-TemperaturausderTESaufdie
BerechnungderEmissivitätnachGleichung2.7auswirkenwürde.
DieTemperatur-EmpfindlichkeitsolteamBeispieldesQuarz-ReferenzsandesMerckbeurteilt
werden,wozuseineEmissivitätswerteausderDHR-FTIR-Spektroskopieherangezogenwurden
(vgl.Abb.6.8b),fürdiederEinflussderTemperaturausgeschlossenwerdenkonnte.Die„wahre“
TemperaturderProbe(Referenz-Temperatur)wurdeindiesemVersuchauf60◦C(333Kelvin)
festgelegt.Davonwurdenin2◦CSchrittenjedreiTemperaturenoberhalbundunterhalbder
Referenz-TemperaturfürdieHerleitungderEmissivitätuntersucht(327K,329K,331K,333
K,335K,337K,und339K).
ZunächstwurdenfürdiesesiebenTemperaturennachderPlankschenFormel(vgl.Gleichung
2.3)diespektralenRadianzenderSchwarzkörperberechnet(vgl.Abb.6.8a).NachGleichung2.7
wurdeanschließendausdemProduktderSchwarzkörper-RadianzenundderspektralenEmissivi-
tätdesMercksandesdieProben-RadianzenderunterschiedlichenTemperaturenberechnet(vgl.
Abb.6.8c).AbschließendwurdeaufGrundlagederProben-RadianzderReferenz-Temperaturdie
EmissivitätenausdenunterschiedlichenSchwarzkörper-Radianzenberechnet,vondenendem-
nachnureinederReferenz-Temperaturentsprach(grünesSpektrumausAbb.6.8d).
DerVersuchveranschaulichtwieeinefalschabgeschätzteProben-TemperarturdieEmissivi-
tätswerteverzerrt:wirddieTemperaturüberschätzt,liegendieEmissivitätswertezuniedrig,
wirdsiedagegenunterschätztwerdendieEmissivitätswertezuhochangesetzt.Dabeiwirdin
Fragegestelt,obdertilt-oderramp-EffektausAbbildung6.5demzufolgeauseinergering-
fügigzuhochabgeschätztenTemperaturresultierte,dasichderEffektausderTemperatur-
EmpfindlichkeitalsOffsetzeigt.
6.3.5Fehlerquele2:Abkühlungwährendder Messung
EineweiteremöglicheFehlerquelekönntedieAbkühlungderProbewährendderMessunggewe-
sensein.DieserEffektwurdefürdreiProben(Quarz-ReferenzsandMerck,Bodenproben:mu60
undmu74)amBeispielderMIDAC-Datenuntersucht,fürdieeinerelativlangeIntegrationszeit
von64Scansgewähltwurde(vgl.Kap.4.1.2).NebendeninderArbeitverwendetengemittelten
Radianzen(überale64Scans)wurdenbeidiesemVersuchauchderjeweilsersteundletzte
ScanindieBeobachtungmiteinbezogen.AusdenRadianzenwurdenunterVerwendungdes
MIDAC-TES-AlgorithmusdieTemperaturenabgeschätztunddieEmissivitätenberechnet.
Abbildung6.9zeigtdieErgebnissediesesVersuches.ErwartungsgemäßzeigtsichdieAbküh-
lungderProbenvomersten(rotesSpektrum,relativwarm)zumletztenScan(blauesSpektrum,
relativkalt)sowohlindenRadianz-SpektrenalsauchindengeschätztenTemperaturen(dieAb-
kühlungzeigtaußerdemihreAbhängigkeitzurKorngrößeund/oderMaterialzusammensetzung
alsFolgederUnterschiedeindenspezifischen Wärmekapazitäten).Fürdieüberale64Scans
gemitteltenRadianz-SpektrenwurdeninalendreiFälenauch„gemittelte“Temperaturenab-
geschätzt,womitdieFunktionalitätdesverwendetenTES-Algorithmusunterstrichenwurde.
DasEmissivitäts-SpektrumdesQuarzsandeslässtkeinentilt-oderramp-Effekterkennen.
EinleichterAbfalzeigtsichindenSpektrenderbeidenBodenprobennurfürdenjeweiligen
Extremfalzwischendemerstenunddemletzten,dem64-zigstenScan.ZudiesemZeitpunkt
warendieProbenindenMessungenmaximalabgekühlt,derEffektkönntedaherauchausdem
erhöhtenRauschenaufgrunddergeringerenEnergiezustandegekommensein.
61
Kapitel6ErgebnissederspektralenInterpretation
FürdieinderArbeitverwendetengemitteltenSpektren(grün)istkeintilt-oderramp-Effekt
durchdieAbkühlungwährendderMessungzuerkennen.FormundLagedergemitteltenSpek-
trenstimmenmitdenSpektren,derjeweilszuerstaufgenommenenScansüberein,fürwelchedie
Abkühlungminimalwar.DieUnterschiedebeschränkensichdabeiaufdenreduziertenRauschan-
teilwegendererhöhtenIntegrationszeit.
6.4InterpretationderBodenspektreninAbhängigkeitderGrößenihrer
pedologischenParameter
UmdieBodenspektrenimLWIRinAbhängigkeitvonderGrößeihrerpedologischenParameter
(TexturundGehaltanorganischemKohlenstoff)zuinterpretieren,solennocheinmalfünfder
Spektren(MIDAC)ausAbbildung6.6herangezogenwerden.DiesesindinAbbildung6.10aus
GründenderAnschaulichkeitineinemDiagrammzusammengefasst.DieAbbildungzeigtaußer-
demzweiReferenz-SpektrenvonKaolinit,diederASTER-Spektralbibliothek(Baldridgeetal.,
2009)entnommensind-zumeinendasbereitsvorgestelteSpektrumvongepresstemKaolinit
(b),dasindiesemZustanddenspektralenCharaktervongrobtexturiertemMaterialsimuliert
(vgl.Kap.2.3.2)zumanderendarunterdasSpektrumdergleichenProbeinihremnatürlichen
pulverförmigenZustandmiteinerKorngrößevon0bis2µm(c).DieAuswahlumfasstProben
mitmöglichstgeringemGehaltanSOC,umdessenspektralenEinflussfürdieInterpretati-
onzunächstgeringhaltenzukönnen(fürtonreichereProbenwardieszunehmendschwieriger
zurealisieren).VerfolgtmandenVerlaufdersFmitabnehmendemSandgehalt,sindfolgende
Punktezubeobachten:
ReduktionderRBmitabnehmenderKorngröße: DieausderLiteraturbekannteTheorie(vgl.
Kap.2.3.2)zeigtsichbestätigt:DerspektraleKontrastindenRB(Reflektanz-Niveau)wird
mitabnehmendemSandgehalt(abnehmendenKorngrößen)unterdrückt.Dabeibleibendie
folgendensFinnerhalbderRBkonstantinihrer Welenlängenposition:diesFvonQuarz
bei8,63µmundbei12,63µmsowiediesFvonKaolinitbei9µmundbei9,8µm.
EinflussdesTransparenz-FeaturesalsFolgederVolumenstreuung:MitzunehmendemTon-
gehaltwächstderEinflussderVolumenstreuung.DadurchentstehtimBereichzwischen
∼11µmund∼12µmeinkorngrößenabhängigesTransparenz-Feature(vgl.Kap.2.3.2),
welchesdiespektraleDynamikschonab∼9,8µmbeeinflusstunddiesFindiesem Wel-
lenlängenbereichkorngrößenabhängigmodifiziert:
•DassFvonKaolinitbei∼10,95µmverhältsichmitzunehmendemTongehaltpa-
radoxundwirdmitdemEinflussdesTransparenz-Featuresvermindert.Fürreinen
Kaolinitistdabeizubeobachten,dassderPeakdergrobkörnigenProbebei∼10,95
µm(Kaolinitgepresst,Abb.6.10b1)inderpulverförmigenProbe(Abb.6.10c1)zu
einemReflexions-Minimumabgefalenist.DiesesmarkiertdenAusgangspunktdes
Transparenz-Features,dassichvondortanbauchförmigaufwölbtundzumCFFhin,
bei∼12,3µm,wiederabfält.
•IndenBodenspektrenspiegeltsichdiesesVerhaltenbeiabnehmenderKorngrößewi-
der(AbweichungensindaufdieMaterialmischungenindenBodenprobenzurückzu-
führen),wobeidemsFbei∼10,95µmeinezentraleRolezukommt:DessenPeak
verschwindetsukzessiveundistindenfeinkörnigenProbennurnochansatzweiseer-
kennbar(wasdennochrelativgrobkörnigenCharakterderBödendemonstriert).In
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Abbildung6.9:Abkühlungs-EffektderProbenwährendder MIDAC-Messung:ersterScan(rot),
letzterScan(blau)undgemitteltüberale64Scans(grün).a:Radianz-Spektren
undabgeschätzteTemperaturenausderTES,b:berechneteEmissivitätenzwi-
schen3und20µm,c:berechneteEmissivitätenzwischen7und14µm.
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AbhängigkeitderKorngrößewirddiespektraleDynamikimBereichumdiesessF
starkverändert,wassichimAnstieg/AbfalzuundvondemsFbeobachtenlässt
(vgl.Abb.6.10).AbeinemTongehaltvon∼10%istdassFbei∼10,95µminden
Spektrenquasinichtmehrevident(vgl.Abb.6.6).
•DerAusgangspunktdesTransparenz-FeaturesistindenBodenprobenetwaskurz-
weligverschobenundwölbtsichschonab∼10,8µmauf.Bei∼11,65µmlassendie
BodenspektreneinunscharfesMaximumdesTransparenz-Featureserkennen,dessen
Welenlängenposition materialabhängigistunddamitbereitsdenUnterschiedzur
MineralogievonreinemfeinenQuarz(Peakbei ∼11µm,vgl.Abb.2.10)sowiedie
NähezurMineralogievonfeinemKaolinit(Peakbei∼11,8µm)belegt.
•MitdemEinflussdesTransparenz-Featuresverändertsichauchdasbeschriebene
Reflektanz-MinimumvonKaolinitbei∼10,5µm,dasandieserPositionnurfürgrob
texturierteBodenprobenerhaltenbleibtundsichmitabnehmendemTongehaltlang-
weligverlagert.DassFvonKaolinitbei∼9,8µmbleibtindiesemZusammenhang
nahezukonstant.DerPeakderpulverförmigenKaolinit-Probebei10,2µmkonntein
denBodenspektrennichtbeobachtetwerden.
DasTransparenz-FeaturealsKonsequenzderVolumenstreuungrepräsentiertdenEinflussfei-
nerKorngrößenindenBodenproben.SchoninAbbildung6.6warzuerkennen,dassdasAuf-
tauchendessFvonKaolinitbei∼10,95µmfürdieBodenprobenmitTongehaltenimBereich
von10%auchmitdemGehaltanSOCinZusammenhangsteht:SoistdiesessFbeispielsweise
indenSpektrenderProbenMU060(Tongehalt:9,7%,SOC:0,53%)undMU038(Tongehalt:
11%,SOC:0,6%)-mitrelativhohenGehaltenanSOC-quasinichtmehrzuerkennen.Im
SpektrumderProbeMU062-hamiteinemTongehaltvon12,7%undeinemGehaltanSOCvon
0,31%istesdagegentrotzdemevident.
Abbildung6.11verdeutlichtdiesenZusammenhangnochmalsanhandvonviertonarmenBo-
denspektren mitrelativvielSOC.TrotzeinesTongehaltesvon<10 %istderEinflussdes
Transparenz-FeaturesindenSpektrenzuerkennenunddasbeschriebenesFvonKaolinitbei
∼10,95µmzeigtsichnursehrschwach.DerGehaltanSOCistimorganischen Materialder
Bodenprobengebunden,dashauptsächlichalsFeinmaterialimBodenvorliegt(Bradyetal.,
1996).AuchbeigröberemorganischenMaterialkönntedieserEffektdurcheinerelativporöse
Oberflächeentstehen.
DasinderLiteraturbeschriebenekorngrößenabhängigespektraleVerhaltenfürdensolar-
reflektiven Welenlängenbereich(vgl.Kap.2.3.2)konnteindenBodenspektrennurwidersprüch-
lichbeobachtetwerden(vgl.Abb.6.1). WährendderspektraleKontrastdessFbei∼2,2µm
eineTendenzinRichtungdesVerhaltensvonSilikatenzeigte,verhieltsichdasNiveauderRe-
flektanz(engl.overalreflectance)indenmeistenSpektrengegenläufig,nachderTheorievon
opakenMaterialien.EinGrunddafür,dassdieBodenspektrendesVNIR-SWIRkeinedeutliche
Korngrößenabhängigkeitzeigten,wirdindemstarkenEinflusseisenhaltiger MineraleinForm
voncoatingsgesehen.
6.5ZusammenfassungundFazit
DiespektraleInterpretationverdeutlichtewiestarkdiespektraleSignaturenderBödenimVNIR
bis∼1,3µmvomEinflussderEisenoxide/-hydroxidendominiertwurden.DamittelsRöntgen-
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diffraktometrie(XRD)jedochnurSpurendieserMineralenachgewiesenwerdenkonnten,wurde
derenKonzentrationinderUmhülungderBodenkörner(engl.coatings)vermutet,derenEinfluss
durchdasMahlenderProbenfürdieXRD-AnalyseimVolumendesKornsunterging.ImSWIR
zeigtendieBodenspektrenmehrheitlichdieKaolinit-Doppelbandebei2,16/2,209µm.Der Wel-
lenlängenbereichdesVNIR-SWIRbotkeinebrauchbarensFfürdasMineralQuarz,dasdieMi-
neralogiedersandigenBödenvonMulewadominierte.DieBodenspektrendessolar-reflektiven
WelenlängenbereichsließenkeineindeutigeskorngrößenabhängigesspektralesVerhaltenerken-
nen.DieswurdemitdemstarkenEinflusseisenhaltigerMineraleinFormvoncoatingserklärt.
DasLWIRdagegenbotfürdieFragestelungderArbeitsehrvielmehrspektralesPotential.
SozeigteQuarzimLWIRdiagnostischesFinnerhalbderReststrahlenbänder(RB)mithohem
spektralenKontrast.NebendensFvonQuarzzeigtendieBodenspektrengleichmehreresFvon
Tonmineralen.KaolinitließinnerhalbderRBmindestensvierdistinktivesFerkennen:bei9
µm,bei9,8µm,bei10,5µmundbei10,95µm.FürdenLWIRkonntekeinspektralerEinfluss
derEisenoxide/-hydroxidebeobachtetwerden.DieBodenspektrendesLWIRzeigtendarüber
hinauseindiagnostischesspektralesVerhalteninAbhängigkeitvonderKorngröße,welchessich
einerseitsineinerReduktiondesspektralenKontrastesindenReststrahlenbänder(RB)bei
abnehmenderKorngrößeausdrückte.DabeibliebendieWelenlängenpositionenfürdiefolgenden
sFinnerhalbderRBkonstant:fürdiesFvonQuarzbei8,63µmundbei12,63µmsowiefür
diesFvonKaolinitbei9µmundbei9,8µm.Andererseitswurdebeobachtet,dassderEinfluss
desTransparenz-FeaturesmitabnehmenderKorngrößealsFolgederVolumenstreuungzunahm.
DasTransparenz-FeaturebeeinflusstediespektraleDynamikab∼9,8µmundmodifiziertedie
sFindiesem Welenlängenbereichkorngrößenabhängig.DerEffektderVolumenstreuungwar
durchdenEinflusskleinerKorngrößenauchbeirelativhohenGehaltenanSOCzuerkennen
unddasunabhängigvomTongehalt.
DerVergleichderSpektrenausderthermalenSensorikdemonstrierteanhandderQuarz-
ReferenzsandedieÜbertragbarkeitderbeidenverwendetenε-FTIR-Spektrometer(µFTIRund
MIDAC).DasErhitzenderProbenvorden Messungenmachtediese Methodikunempfindlich
fürUnterschiedeinderBodenfeuchtedurchabweichendeAdsorptionenausderLuftfeuchte.
DerVergleichderε-FTIR-SpektroskopieundderDHR-FTIR-Spektroskopie(keineErhitzung)
zeigteeinegeringfügigeReduktionderIntensitätderε-DoppelbandevonQuarz,welchesehr
wahrscheinlichausdembeschriebenenAdsorptions-Effektresultierte.DerVergleichmit Mes-
sungenimFreienverdeutlichtedenReduktions-EffektdurchdenatmosphärischenEinfluss,der
sichaufdieIntensitätderε-Doppelbandekonzentrierte.DochauchhierzeigtendieSpektren
grundsätzlichgroßeÜbereinstimmung.
FürdieBodenspektrenbelegtederVergleichzwischendendreiverwendetenthermalenSpek-
trometerndieKonstanzder WelenlängenpositionendersF.Unterschiedezeigtensichdagegen
indenIntensitätenderSpektren,diegenerelbeisandigenBodenprobensehrgeringausfielen
undsichmitzunehmendemTongehaltetwasvergrößerten.DieIntensitätderε-Doppelbandevon
QuarzwarausdengenanntenGründenfürdieDHR-FTIR-Spektroskopieimmeramgeringsten.
AbweichungendarüberhinauswarenaufdienaturgemäßinhomogeneMaterialzusammensetzung
derBodenprobenzurückzuführen,welchezwangsläufigzuunterschiedlichenProbenoberflächen
durchdieNeuschüttungenführten.DieUnterschiede,diesichdarausergaben,wurdenjedoch
alsgeringeingestuft.
AußerdemzeigtensichAbweichungenindenBodenspektren,diesichausdenunterschiedli-
chenProzessierungs-Methodenderε-FTIR-Spektrenergaben.DieUnterschiedekonzentrierten
sichdabeiaufdieBereichederbeidenChristiansen-Frequenz-Feature(CFF)undfielenfürsan-
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dige,SiO2-reicheProbennurgeringundfürtonhaltige,SiO2-armeProbenetwasgrößeraus.
DieDHR-SpektrenwurdenimBereichderCFFalsder„Wahrheit“amnächstenliegendver-
standen,dasieausReflexions-Messungenhervorgingen.GrundfürdieAbweichungenzwischen
denBodenspektrenausderε-FTIR-Spektroskopiewarendieunterschiedlichdefiniertenspek-
tralenBereicheindenAlgorithmenderTemperatur-Emissivitäts-Trennung(TES),welchedas
Reflektanz-MinimumderBodenspektrenlokalisiertenunddortεmax =1.0festlegten.Daraus
resultiertefürdieMIDAC-SpektrenausschließlichderBereichumdasersteCFFbei∼7,5µm,
fürdieµFTIR-Spektrendagegen–rauschbedingt–vorwiegendderBereichumdaszweiteCFF
bei∼12,3µm.
DieGegenüberstelungderBodenspektrenzeigtedamitauchdieSchwierigkeitenauf,mitde-
nendieε-FTIR-SpektroskopieunddamiteinekünftigethermaleFernerkundungbeimMessen
vonMaterialgemischen,wiesiefürBödencharakteristischsind,zwangsläufigkonfrontiertwird.
FürdieuntersuchtenBodenspektrenzeigtesichdieseProblematikmitderAbnahmedesspektra-
lenEinflussesvonSiO2(abnehmenderSandgehaltundzunehmenderEinflussvonTonmineralen
und/oderorganischerSubstanz).DabeientferntesichdieimTES-AlgorithmusgetroffeneAn-
nahme(εmax =1.0),wegendersteigendenReflektanzwerteandenCFF,sukzessivevonihrer
Gültigkeit.DarausbegründensicherweiterteAnforderungenandieAlgorithmenderTES,die
voralemdannanBedeutunggewinnen,wenndieÜbertragbarkeitunterschiedlicherSensoren
imVordergrundsteht.DieHerausforderungliegtdanndarin,εmax individuel der„wahren“
MineralogiederBödenanzunähern.
IndenspektralenSignaturendesQuarz-ReferenzsandesMerck,diesichausden Messungen
derε-FTIR-Spektroskopieergaben,fielgegenüberdenDHR-FTIR-Spektreneinleichtes„Auf-
kippen“ab∼10µmauf,welchesalstilt-oderramp-Effektbezeichnetwurde. MöglicheFeh-
lerquelendiesbezüglichwurdenineinerzuunpräziseabgeschätztenProben-Temperaturaus
derTESvermutet.EinVersuchtestetedieAuswirkungenderTemperatur-Empfindlichkeitauf
dieEmissivitäts-Spektren.DiesewurdenalsOffsetinterpretiertundkonntendieUrsachedes
beobachtetentilt-oderramp-Effektesnichtendgültigklären.AußerdemwurdederAbkühlungs-
EffektwährenddesMessvorgangesanhandderMIDAC-Spektrenuntersucht.Dabeizeigtesich,
dassfürdieinderArbeitverwendetenSpektren,dieübereinerelativlangeIntegrationszeitvon
64Scans(∼15Sekunden)gemitteltwurden,keintilt-oderramp-EffektdurchdieAbkühlung
währendderMessungzuerkennenwar.FernerzeigtederVersuch,dasssichdieAbkühlungder
ProbeninAbhängigkeitvonihrerKorngrößeund/oderMaterialzusammensetzung,alsFolgeder
Unterschiedeindenspezifischen Wärmekapazitäten,volzog.AußerdemwurdedieFunktionali-
tätdesverwendetenTES-AlgorithmusbeidemVersuchbestätigt,dafürdieüberale64Scans
gemitteltenRadianz-SpektreninalendreiFälenauch„gemittelte“TemperatureninderTES
abgeschätztwurden.
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 μFTIR: 7,9 - 12,236 μm
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 MIDAC: 7,9 - 12,229 μm
 (118 Bänder)
TASI-600 (32 Bänder)
HyspIRI (6 Bänder)
Welenlänge [μm]
ASTER (5 Bänder)
DHR
 DHR: 7,9 - 12,240 μm
 (449 Bänder)
TASI-600 (32 Bänder)
HyspIRI (6 Bänder)
ASTER (5 Bänder)
Welenlänge [μm]
Vol-Auflösung Vol-AuflösungVol-Auflösung
Abbildung7.1:SpektraleDimensionenderthermalenSensorik,wiesieausdenOriginal-Spektren
hervorgingenundindiePLSR-Modelierungeingingen(Vol-Auflösung,TASI-600,
HyspIRIundASTER).
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7.1.1Vol-Auflösung(µFTIR, MIDACundDHR)
FürdiequantitativeModelierungausderVol-Auflösungwurdeeingemeinsamer Welenlängen-
bereichzwischen7,9und12,3µmdefiniert,derfüralethermalenSpektrometerzurVerfügung
standundgrößereRauscheinflüsseausschloss(vgl.Abb.7.1).
QuantifizierungdesSandgehaltes
DerüberwiegendstarksandigeCharakterderBödenimUntersuchungsgebietMulewa,mitnur
vereinzeltauftauchendenstarktonreichenProben,führtezuderbeschriebenenasymmetrischen
VerteilungderTexturwerte(vgl.Kap.5).DieErgebnissederPLSR-Modelefürdievolständigen
Probensätze(W-FARM-ALLund WEST-ALL)suggeriertendabeiadäquateVorhersagemodele
durchhoheR2-Werte(vgl.Abb.7.2).Dasichdiesehieraufunterschiedlichgroße Wertebereiche
desSandgehaltes(y-Bereiche)beziehen,dürfensiejedochnichtzurBeurteilungderGüteder
Regressionenverwendetwerden(beigleichemRMSE,abergrößeremy-Bereich,wirdR2unge-
rechtfertigtgrößer).DieSchwächedieserModelierungübergrößereDatenlückenhinwegzeigte
sichdabeivielmehrindenrelativhohenmittlerenVorhersagefehlern(RMSE(X-VAL)).
VordiesemHintergrundwurdeneinzelneModeleerzeugt,dieaufschrittweiseinRichtungder
HauptverteilungihrerTexturwertebeschnittenenDatensätzenbasierten.FürdenProbensatz
W-FARM,derimFolgendenimFokusstehensol,folgtendarausdreiseparatePLSR-Modele:
W-FARM-ALL(dervolständigeProbensatz),sowiezweireduzierteProbensätze,>80%und
>85%Sandgehalt.EtwaigeAusreißer,dieineinemderhöherenModeleidentifiziertwurden,
übertrugensichautomatischaufdasdarunterliegende.
InAbbildung7.2sindalePLSR-Modele,diesichausdieserVorgehensweiseergaben,fürdie
µFTIR-SpektrenunddenSandgehaltbeiderDatensätze(W-FARMundWEST)dargestelt.Die
AbbildungzeigtdenbeschriebenenEffektamdeutlichstenfürdenDatensatz WEST,woextrem
hoheR2-Wertediehohe Model-GüteindenstarkasymmetrischverteiltenDatensuggerieren
–mitAnnäherungandieHauptverteilungdesSandgehaltesaberabnehmen.Diestarkasym-
metrischenModeleergabendabeiaufgrunddesgroßeny-Bereichs„bessere“R2-Werte,obwohl
derRMSEsogarvielgrößerwar.DasModelüberdengesamteny-Bereichmiteinem∼4mal
größerenRMSE(X-VAL)istdamitauch∼4malschlechteralsdas Modelüberdenreduzier-
teny-Bereicheinzustufen.MitAnnäherungandieHauptverteilungnahmauchderEinflussder
Ausreißerstetigzu,weshalbsieindenreduziertenProbensätzenteilweiseentferntwurden.Der
mittlereVorhersagefehlernähertesichindenModelebeiderProbensätze(>85%Sandgehalt)
ungefähr1%an. Mitdem ModeldesDatensatzes WESTkonntederSandgehaltmiteinem
RMSE(X-VAL)von1,28%(R2=0,72)vorhergesagtwerden,mitdemDatensatz W-FARMmit
einemRMSE(X-VAL)von1,09%(R2=0,84).DasbessereErgebniszugunstendesDatensatzes
W-FARMistdabeihauptsächlichaufdie MittelungderSpektrenundderSandwerteausden
detailiertbeprobtenPlotszurückzuführen.
Im WeiterenwirdaufdieseausführlicheInterpretationderErgebnisseverzichtet.DerFokus
solvielmehraufdemProbensatz W-FARMmitSandgehalten>85%liegen(vgl.grünum-
randetes ModelausAbb.7.2),derfürdieVerhältnisseimUntersuchungsgebiet Mulewaam
repräsentativstenistunddaherdieAnwendbarkeitdervorgestelten Methodedemonstrieren
sol.ErdientferneralsVergleichs-ProbensatzSand(vgl.Tab.5.1),umbeiderGegenüber-
stelungderResampling-ErgebnissesowiedemVergleichmitder ModelierungaufGrundlage
dersolar-reflektiven Messungeneinenidentischeny-Bereichgarantierenzukönnen.Fürden
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R2(CAL)   =  0,89
R2(X-VAL)  =  0,84
Probensatz: W-FARM-48: > 85% Sand
Bands:   n = 157
Proben:   n = 41
Ausreißer:  n = 7
Faktoren:  n = 4
RMSE(CAL)   = 0,88 
RMSE(X-VAL) = 1,09
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R2(CAL)   =  0,95
R2(X-VAL)  =  0,93
RMSE(CAL)   = 3,64 
RMSE(X-VAL) = 4,30
  
% Sand - Referenz
   
Probensatz: WEST-85: > 50% Sand
Bands:   n = 157
Proben:   n = 84
Ausreißer:  n = 1
Faktoren:  n = 4
R2(CAL)   =  0,82
R2(X-VAL)  =  0,76
RMSE(CAL)   = 2,08 
RMSE(X-VAL) = 2,47
Probensatz: WEST-ALL
Bands:   n = 157
Proben:   n = 89
Ausreißer:  n = 0
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,78
R2(X-VAL)  =  0,72
Probensatz: WEST-79: > 85 % Sand
Bands:   n = 157
Proben:   n = 73
Ausreißer:  n = 6
Faktoren:  n = 4
RMSE(CAL)   = 1,13 
RMSE(X-VAL) = 1,28
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R2(CAL)   =  0,86
R2(X-VAL)  =  0,77
RMSE(CAL)   = 2,00 
RMSE(X-VAL) = 2,61
  
% Sand - Referenz
   
Probensatz: W-FARM-55: > 80% Sand
Bands:   n = 157
Proben:   n = 50
Ausreißer:  n = 5
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,87
R2(X-VAL)  =  0,82
RMSE(CAL)   = 1,12 
RMSE(X-VAL) = 1,36
Probensatz: W-FARM-ALL
Bands:   n = 157
Proben:   n = 57
Ausreißer:  n = 0
Faktoren:  n = 4
μFTIR-SpektrenDatensatz: 
WEST
Datensatz: 
W-FARM
Abbildung7.2:AusführlicheDarstelungderPLSR-ErgebnissedesSandgehaltes(Vorhersage-ver-
susReferenzwerte)mitdenµFTIR-SpektreninderVol-AuflösungfürbeideDaten-
sätze, WESTund W-FARM(inblau:Kalibrierung,inrot:Kreuz-Validierung).In
jedreiSchrittenwurdendieProbensätzeinRichtungderHauptverteilungderWer-
tebeschnitten(gestrichelteLinien).GrünmarkiertistderVergleichs-Probensatz
Sand,derfürdieweitereInterpretationimFokussteht.
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DiespektraleInterpretationanhandderRegressionskoeffizienten(Rk)offenbartediedominie-
rendenspektralenEinflüssen,diedenVorhersagemodelenzugrundelagen(vgl.Kap.4.3.2).Bei
derQuantifizierungdesSandgehaltesausderthermalenSensorik(Vol-Auflösung)zeigtensich
diesFschlüssigerBodenparameterprägnantimVerlaufderRk.DieEinflüssederimKapitel
6beschriebenensFaufdieRkder ModelesindinAbbildung7.3grünmarkiert.Siestehen
imEinklangmitdensFausdenAbbildungen6.2u.6.10.AufdieserGrundlagekonntendie
spektralenDriversDQuarz,KaolinitundKorngrößeidentifiziertwerden,dieineinemdirek-
tenZusammenhang mitdemBodenparameterSandgehaltstehenunddessen Modeledaher
alsopto-physikalischfundiertbezeichnetwerden.ImFolgendensolendiewesentlichenPunkte
dieserspektralenEinflüsseaufdieModelediskutiertwerden:
1.)ReduktionderRBmitabnehmenderKorngröße: AledreiModelezeigendenEinflussder
ε-DoppelbandevonQuarz.Dabeiistfürdiebeidenε-FTIR-Spektrometer(µFTIRundMI-
DAC)eintreppenartigabnehmenderEinflussdieserBandezuerkennen,derdenAnstieg
derReflektanzimerstenQuarzflügelrepräsentiert.DasMusterspiegeltdieAbhängigkeit
desspektralenKontrastesindenRBvonderKorngrößewider(vgl.Kap.2.3.2).Aufdem
PlateaudeserstenQuarzflügelsverliertsichderEinflussbiszueinemprägnantenMerk-
malbei8,36µmundsteigtdannwiederan.Diesesspektrale Merkmalistauchinden
Spektrenzuerkennen,konnteaberbisherkeinempedologischenodergeologischensFzu-
geordnetwerden(vgl.Abb.6.2).ImDHR-Modeltrugdasspektrale Merkmalbei8,36
µmentscheidendzurVorhersagedesSandgehaltesbei.DiefürdasModelrelevanten Wel-
lenlängenkonzentrierensichaufdasPlateaudesQuarzflügelsselbst(kurzweligbegrenzt
durchdasReflektanz-Maximumbei8,2µmundlangweligdurchdasQuarz-Featurebei
8,63µm).DemAnstiegderReflektanzimerstenQuarzflügelfältdagegenvergleichsweise
wenigGewichtzu.
2.)Kaolinit-Feature:DerEinflussdesKaolinit-Featuresbei9,0µmtrittinalendreiModelen
prägnantinErscheinung.ImMIDAC-undv.a.imDHR-Model warendabeidieAbsorp-
tionsschulterndessFvonzentralerBedeutung.Aledrei Modelezeigenaußerdemdie
RelevanzdesKaolinit-Featurebei9,8µmundbei10,95µmfürihreVorhersagemodele.
3.)EinflussderVolumenstreuung:AuffalendistdiegroßeBedeutungder Welenlängen>9,8
µm,dieunterdemEinflussdesTransparenz-FeaturesdiesenBereichkorngrößenabhängig
prägen(vgl.Kap.6.4,Pkt.4:EinflussdesTransparenz-FeaturesalsFolgederVolumen-
streuung).BesonderseindrucksvolistdieserEffektamµFTIR-undamMIDAC-Model
zusehen,wosichausgehendvomsFbei10,95µmdieserEinflussinkurz-undlangweliger
Richtungausbreitet.DiebeobachteteModel-RelevanzspiegeltdiespektraleDynamikin
diesemBereichdurchdenEinflussderKorngrößewider(vgl.Abb.6.10a1).DasDHR-
ModelsignalisiertindiesemZusammenhangdeutlichseinePräferenzfürdenspektralen
BereichumdasReflektanz-MinimumvonKaolinitbei∼10,5µmsowiedenReflektanz-
AbfalhinzumzweitenCFFbei12,3µm.
4.)DHR-Model:DurchdiehöhereBandzahl(UrsachehierfüristdaskleinereSamplingInter-
val-diespektraleAuflösungwarbeimDHRwiebeimMIDACgleichgroß:4cm−1)löst
dasDHR-ModelauchdieRkfeinerauf,wobeidiesFgenauerabgebildetwerden.Dashö-
hereRauschenindenDHR-Spektrenab∼10µm(v.a.beiSiO2-armenBodenproben,vgl.
Abb.7.4)übertrugsichjedochauchaufdieRk,welchesichdeshalbimDHR-Modelweni-
geranschaulichinterpretierenlassen.DurchzusätzlichesGlättenderSpektrenkonntedie
Interpretationverbessertwerden(nichtabgebildet).DieVorhersagegenauigkeitveränderte
sichdadurchnurgeringfügig.
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5.)Entwicklungdererklärteny-Varianz:
 DHR: 7,9 - 12,240 μm
 (449 Bänder)
Vol-Auflösung
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DHR
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Einweiters MaßfürdieStabilitätbzw.Robustheit
einesPLSR-ModelsistdieEntwicklungdererklärteny-VarianzüberdiewachsendeFak-
torenzahl.ImoptimalenFalentwickeltsiesichinderKalibrierunggleichmäßigmitderVa-
lidierungunddieUnterschiedesindminimal.VordiesemHintergrundschnittdasMIDAC-
ModelinpunctoStabilitätambestenab,obwohlaledreiModelediesbezüglichalsstabil
bzw.robustbezeichnetwerdenkönnen.
Abbildung7.4:ErhöhterRauschanteilindenDHR-Spektrenab∼10µmimVergleichzuden
MIDAC-Spektren(vergrößertausAbb.7.1.)
QuantifizierungdesTongehaltes
DiePLSR-ModelezurQuantifizierungdesTongehaltes(Hauptverteilungsbereich<15%Ton)
ausderthermalenSensorik(Vol-Auflösung)sindinAbbildung7.5zusammengefasst.Inalen
dreiModelenließsichderTongehaltmiteinerähnlichenGenauigkeitvorhersagen:RMSE(X-
VAL)=1.0%fürµFTIR,=0,96%fürMIDACund=1,05%fürDHR.FürdieVorhersageaus
derε-FTIR-Spektroskopiewurdejeweilsein3-faktoriges Modelgewählt.DasµFTIR-Model
konntedamit76,8%dery-Varianzerklären,das MIDAC-Model72,6%.ImFaledesDHR-
Modelswurde4Faktorengewählt,womit76,1 %dery-Varianzim Modelerklärtwerden
konnten.AufzusätzlicheFaktoren,welchediey-Varianznochgeringfügigerhöhthätten,wurden
wegenmangelnderrelevanterspektralerInformationindenentsprechendenW-loadings verzich-
tet.
DerEinflussdersFvonKaolinitundQuarzsowiediekorngrößenabhängigensFzeichnen
sichwiebeidenSand-ModelenauchhieralssDindenRkab(vgl.Abb.7.5),womitauchhier
dieopto-physikalischeGrundlagegegebenist.DieinverseBeziehungzwischendemSand-und
Tongehalt,derindenW-loadings deutlicherkennbarist(s.u.),paustesichfürdiemeistensD
bisindieRkdurch(vgl.dazuauchdieVorzeichenwechselausAbb.7.9).
AuchfürdieTon-Modeleistdiestarkekorngrößenabhängige WirkungaufdenAnstiegder
ReflektanzimerstenQuarzflügelzubeobachten(vgl.Pkt.1desSand-Models).Dasspektrale
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Merkmalbei8,36µmistzuerkennen,dasPlateaudeserstenQuarzflügelszeigtaberinkeinem
derModeleRelevanz.
DasDHR-ModellegtvielGewichtaufdenReflektanz-AbfalhinzumzweitenCFFbei12,3
µm,derauchim MIDAC-ModeleinebedeutendeRolegespielthat.Im µFTIR-Modelist
dieserBereichwenigerprägnantausgebildet.DieserinnertandiebeschriebenenspektralenUn-
terschiede,diesichausdenTES-Algorithmenergaben(vgl.Pkt.1ausKap.6.3.3).Fürdie
µFTIR-Spektren,diefastausschließlichamzweitenCFF„eingehängt“wurden(vgl.Abb.6.6),
könntedieserBereichaufGrundderkünstlichenVerzerrunganModel-Relevanzverlorenhaben.
WiederzeigtsichdasKaolinit-Featurebei9,0µminalenModelenalsdominanterspektraler
Einfluss(vgl.Pkt.2imSand-Model), mitdemUnterschied,dassindenTon-Modelendie
AbsorptionsschulterndessFwenigervonBedeutungwarenunddieabsolutenAbsorptionstiefen
imVordergrundstanden.AuchderEinflussdesTransparenz-FeatureszeichnetesichfürdieTon-
ModeleindenRkdeutlichab.FürdieTon-ModelestanddabeiderspektraleBereichzwischen
denbeidenKaolinit-Featurebei9,8µmund10,95µmimMittelpunkt.DabeigipfeltendieRk
inalendreiModeleandembeschriebenensFbei10,5µm.
AuchfürdieTon-Modelefältauf,dassdasRk-MusterdesDHR-Modelswegenderhohen
Bandzahlspektralfeineraufgelöstist(vgl.Pkt.4imSand-Model).DererhöhteRauschanteil
indenDHR-Spektrenab∼10µmerschwertedieInterpretationdiesesBereichs,ohnedassdie
Vorhersagegenauigkeitdavonmerklichbeeinflusstwurde.DurchzusätzlichesGlättenderSpek-
trenkonntedieInterpretationverbessertwerden(nichtabgebildet).DieVorhersagegenauigkeit
verändertesichdabeinurgeringfügig.
QuantifizierungdesSOC-Gehaltes
Abbildung7.6veranschaulichtdieErgebnissederPLSR-ModelierungzurQuantifizierungdes
SOC-GehaltesmittelsderthermalenSensorik(Vol-Auflösung).DasµFTIR-unddasMIDAC-
ModelkonntendenSOC-Gehaltbei6FaktorenmiteinemRMSE(X-VAL)von0,1%unddas
DHR-Model miteinemRMSE(X-VAL)von0,12%bei5Faktorenvorhersagen. Wegenderrela-
tivungleichmäßigenEntwicklungdery-VarianzenmitzunehmenderFaktorenzahlwarenfürdie
VorhersagedesSOC-GehaltesmehrFaktoren(∼2Faktoren)nötigalsfürdieVorhersagederbei-
denTextur-Parameter(Sand-undTongehalt),umdasjeweilsstabilsteModelaufzubauen.Auf-
grunddererhöhtenFaktorenanzahlwurdendieSOC-Modelealsvergleichsweise„kompliziert“
bewertet.BezüglichderrelativgroßenUnterschiedeindenerklärteny-Varianzenzwischender
KalibrierungundderValidierungwurdendieSOC-Modelezudemalswenigerstabilbzw.robust
beurteiltalsdiederTextur-Parameter.VordiesemHintergrundschnittdasMIDAC-Modelam
bestenab.Eserklärtemit77,81%auchdengrößtenAnteildery-Varianz(µFTIR-Model:73,23
%undDHR-Model:69,94%).
InderspektralenInterpretationderSOC-Modele,aufGrundlagederRk,fielbesondersdie
relativgeringeRelevanzdesSpektralbereichs>9,8µmauf,derdenEinflussdesTransparenz-
Featuressignalisiert,undinden ModelenderTextur-ParametereinesehrgroßeBedeutung
hatte.Diesensible WirkungdesSOC-GehaltesaufdasTransparenz-Feature,welcheinKapitel6
indenLWIR-Spektrenbeobachtetwurde(vgl.Abb.6.11),zeigtesichindenSOC-Modelendurch
erhöhteRkandemKaolinit-Featureselbst,bei∼10,95µm.DurchgängighoheRk,wiesiesichin
denModelenderTextur-Parameterfürdie WelenlängenvorundnachdiesemKaolinit-Feature
offenbarten,konntenfürdieSOC-Modeleabernichtbeobachtetwerden.DasKaolinit-Feature
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bei∼9,8µm,dassichamRanddes WirkungsbereichsderVolumenstreuungbefindet,wiesin
alenSOC-ModeleneinenmarkantenPeakindenRkauf.
DerdominierendespektraleEinflussaufdieSOC-Modelekonzentriertesichjedochaufden
Bereichderε-DoppelbandevonQuarzbzw.derε-Tripelbande,diesichausdemzusätzlichen
sFvonKaolinitbei9,0µmergibt.DiesemKaolinit-FeaturewurdeinalenModeleneinegroße
Relevanzbeigemessen.Dereinflussreichsteundüberaledrei Modelekonstantestespektrale
EinflusswarderBereichdeserstenQuarzflügelsbis8,63µm,derwieindenSand-Modelenvon
demspektralenMerkmalbei8,36µmdurchtrenntwurde.
DieausderLiteraturbekanntensForganischerVerbindungenimLWIRlassenvielRaumfür
weitereInterpretationenderRk(vgl.Tab.2.1).IndiesemZusammenhangkönntendiespektralen
EinflüssevonKarbonsäuren,aliphatischenVerbindungen,PolysaccharidenoderZeluloseeine
Rolegespielthaben.DerindirekteEinflussüberdieMineral-FeatureindenModelenwaraber
weitausdominanter.
AufderGrundlagedieserInterpretationergabensichfürdieSOC-ModelediesDKaolinitund
Quarz.VerglichenmitdenModelenderTextur-ParameterwardersDKorngrößeindenSOC-
Modelennureingeschränktwirksam,daderEinflussdesTransparenz-Featuresfehlte.Dieden
ModelenzugrundeliegendenspektralenEinflüssestimmtendarinüberwiegendmitdenender
Textur-Parameterüberein(vgl.Sand-undTon-Modele). Wegenderunzureichendendirekten
ZusammenhängemitdemBodenparameterSOC-Gehalt,wurdendieseModelealsnichtopto-
physikalischfundiertbezeichnet.Darauserklärensichauchdierelativ„komplizierten“undwe-
nigerrobustenSOC-Modele(imVergleichzudenModelenderTextur-Parameter),dieaufden
überwiegendindirektenAbhängigkeitenzudenspektralenEigenschaftender MineraleQuarz
undKaolinitberuhten.DerindirekteEinflussdieser Mineral-FeaturesindenSOC-Modelen
führtesehrwahrscheinlichzudererhöhtenAnzahlanbenötigtenPLSR-Faktoren.
7.1.2SpektralesResampling:TASI(32),HyspIRI(6)undASTER(5)
DieErgebnissezurquantitative ModelierungaufGrundlagedesspektralenResamplingsum-
fassenfürdenBereichdesthermalenInfrarotsdiespektralenSpezifikationendesflugzeuggetra-
genenSensorsTASI-600mit32BändernsowiediederzweimultispektralenSateliten-Sensoren
HyspIRImit6BändernundASTERmit5Bändern(vgl.Kap.4.2).DiefolgendenErgebnisse
beschränkensichdabeiaufdasResamplingderµFTIR-Spektren.Abbildung7.7fasstdieVor-
hersageergebnissederPLSR-Modelezusammen.DenModelenliegenwiederumdieVergleichs-
ProbensätzefürdenSand-,denTon-unddenSOC-Gehaltzugrunde.Sieentsprechendamit
denenderbereitsvorgesteltenµFTIR-ModelederVol-Auflösung(vgl.Kap.7.1.1)undsind
füralespektralenSpezifikationenidentisch.DieEntwicklungdery-VarianzenüberdieFak-
torensowiedieRksindindenAbbildungen7.8bzw.7.9dargestelt.ZumVergleichwurden
dieAbbildungenumdiebereitsvorgesteltenErgebnisseausdenModelenderVol-Auflösung
ergänzt.
Textur-Parameter:Sand-undTongehalt
MitabnehmenderspektralerDimensionalitätwarsowohlfürdenSand-alsauchfürdenTon-
gehalteineVorhersagebiszurspektralenSpezifikationvonASTER(5Bänder)mitsehrsta-
bilenPLSR-Modelen möglich.DabeiverändertensichdieRMSE-Wertesowiedieerklärten
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y-Varianzenkaum(vgl.Abb.7.7).DieVorhersagedesSandgehalteskonntesogarvonder
Vol-Auflösungmit157Bändern(RMSE(X-VAL)=1.09%underklärtey-Varianz=83,5%)
bishinzurASTER-Auflösungmitnur5Bändern(RMSE(X-VAL)=1.03%underklärtey-
Varianz=85,3%)geringfügigverbessertwerden.DasbesteErgebniskonntesowohlfürden
Sand-(RMSE(X-VAL)=1.02%underklärtey-Varianz=85,5%)alsauchfürdenTongehalt
(RMSE(X-VAL)=0.96%underklärtey-Varianz=78,5%)mitden32spektralenBänderndes
TASI-Sensorserzieltwerden.DiegeringenUnterschiedesowiediegleichmäßigeEntwicklungder
erklärteny-VarianzenüberdieFaktorenzahlzwischenKalibrierungundValidierung(vgl.Abb.
7.8)belegendieRobustheitdieserModele.
DerGrundfürdieüberzeugendgutePerformanzderASTER-Modelemitnur5spektralen
BändernfürdenSand-unddenTongehaltliegtzumeinenimreduziertenX-Datenraumselbst,
derdurchseinegeringereDimensionalitätaucheinfacherzumodelierenwar.Dazumusstederre-
duzierteX-DatenraumaberauchalerelevantenspektralenInformationenabdecken.Abbildung
7.9bestätigtdiesanhandderRkausdenModelenderunterschiedlichenspektralenSpezifika-
tionen.Dabeiwirddeutlich,dassdiewichtigstenMerkmaledersD,diefürdieVol-Auflösung
bereitsidentifiziertundalsopto-physikalischfundiertbewertetwurden(vgl.Kap.7.1.1),bis
zurASTER-Auflösung mitnur5Bändernerhaltenblieben.Oder mitanderen Worten:Die
ASTER-BänderliegenfürdieVorhersagedesSand-undTongehaltesandendafürentscheiden-
den Welenlängenpositionen.BeiderVorhersageausderVol-Auflösungmusstenzwangsläufig
weiterenichtrelevantespektraleInformationeninden Modelen mitberücksichtigtwerden.
TrotzdemzeigtdiegeringeFaktorenzahldieser Modele,dassdiePLSRinderLagewar,den
hyperspektralenX-DatenraumaufdiewenigenentscheidendenspektralenInformationen(Fak-
toren)hinzureduzieren.DieRkderASTER-ModelesignalisiertendieBedeutungderBänder
13und14fürdieVorhersagederTextur-Parameter,welchesichausderspektralenDynamikim
EinflussbereichdesTransparenz-Featuresergab(vgl.Abb.6.10).
DerzusätzlicheHyspIRI-Kanal(Band8)verbessertedieVorhersagedesTongehaltesnurge-
ringfügiggegenüberderASTER-Auflösung.DieVorhersagedesSandgehaltesverschlechterte
sichdabeisogarleicht.DieNähedesHyspIRI-KanalszumzweitenCFFbei12,3µmunddie
damitverbundenespektraleUnsicherheit,diesichausdemTES-Algorithmen(vgl.Pkt.1aus
Kap.6.3.3)ergab,könntedabeieineRolegespielthaben.
ZumVergleichsolandieserStelenochderausderLiteraturbekannteKorngrößen-Indexnach
SalisburyundD’Aria(1992b)herangezogenwerden,dersichausdemBand-RatioderASTER-
Bänder10und14berechnet(vgl.Abb.7.10,hierinnormalisierterForm).FürdieTongehaltedes
Vergleichs-ProbensatzeskonntekeinüberzeugenderZusammenhanggezeigtwerden(R2=0,36).
DieSummeausTon-undSchluffgehalt–als%-finesinSalisburyundD’Aria(1992b)verwendet
–machtekeinenmerklichenUnterschiedaufdasErgebnis.VordemHintergrundderspektralen
DynamikimEinflussbereichdesTransparenz-Featuressoltegenereldaraufverzichtetwerden
dieASTER-Bänder14oder13(tauchtbeispielsweiseimSiO2-Index(13/10)inCudahy(2012)
auf)alseinekonstanteBezugsgrößezusehen.
SOC-Gehalt
MitabnehmenderspektralerDimensionalitätwurdendieUnterscheidezwischendenPLSR-
ModelenzurVorhersagederbeidenTextur-Parameter(Sand-undTongehalt)unddenenzur
VorhersagedesSOC-Gehaltesdeutlich. WährendsichdieReduktionderspektralenBänderauf
dieVorhersagederTextur-Parameterkaumodersogarpositivauswirkte,littdiePerformanzder
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Abbildung7.7:PLSR-Ergebnisse(ReferenzversusPLSR-Model)fürdieVorhersagederdreiBo-
denparameter(Sand-,Ton-undSOC-Gehalt)ausderthermalenSensorikfürdas
ResamplingvonTASI,HyspIRIundASTER.
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7.2VergleichderQuantifizierungderBodenparameterausderthermalenundder
solar-reflektivenSensorik(Vol-AuflösungundResamplingaufHyMap)
ImFolgendenwerdendiePLSR-ErgebnissezurQuantifizierungderBodenparameterausder
solar-reflektivenSensorikvorgesteltundmitdenenderthermalenSensorik(vgl.Kap.7.1)ver-
glichen.DazuwurdenfürdiethermaleSensorikdie ModelederµFTIR-Spektrenherangezo-
gen,dieimselbenLabor,unmittelbarvordensolar-reflektivenASD-Messungen,aufgenommen
wurdenundaufeinermöglichstidentischenBodenoberflächenbasierten(vgl.Kap.4).Fürdie
solar-reflektiveSensorikwurdenzweiunterschiedlichespektraleSpezifikationenindenModelen
berücksichtigt:zumeinendievolespektraleAuflösungdesASD(Vol-Auflösung)undaußerdem
dasspektraleResampling
lo
g 10 
(1/
R)
Welenlänge [μm]
 0,45 - 2,5 μm 
ohne Rauschen und H2O-Banden  (1753 Bänder)
Vol-Auflösung
lo
g 10 
(1/
R)
 Resampling: HyMap
ohne H2O-Banden  (116 Bänder)
ASD
aufdenHyMap-Sensor(vgl.Abb.7.11).
Abbildung7.11:SpektraleDimensionen,wiesieindiePLSR-Modelierungfürdiesolar-reflektive
Sensorikeingingen(Vol-AuflösungundResamplingaufHyMap).
DiequantitativeModelierungausdersolar-reflektivenSensorik(sowohlfürdieVol-Auflösung
alsauchfürsResampling)basiertewiederaufdenjeweilsgleichenVergleichs-Probensätzen(iden-
tischery-Datenraum)fürdenSand-,Ton,undSOC-Gehalt,wiesiefürdie Modelierungaus
derthermalenSensorikverwendetwurden.ZweiderBodenprobenmusstenjedochausdiesen
Probensätzenentferntwerden(MU027undMU067),dasiedieErgebnissedersolar-reflektiven
Modeleübermäßigverschlechterthätten.DabeideProbeninden ModelenalerdreiBoden-
parameteralsAusreißerauffielen,wurdensiealsspektrale Messfehlerinterpretiert(fürden
SOC-GehaltwareinerderAusreißernichtunterdenBodenprobendesVergleichs-Probensatzes
SOC).
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7.2.1VorhersagederBodenparameterimVergleich:VNIR-SWIRversusLWIR
FürdieQuantifizierungalerdreiBodenparameterausdersolar-reflektivenSensorikwarendeut-
lich mehrFaktorennötigalsfürdiederthermalenSensorik.DasspektraleResamplingder
ASD-SpektrenaufdieHyMap-Spezifikation,welchesdieAnzahlderBändervon1753auf116
reduzierte,hatteaufdieErgebnissederPLSRkaumeinenEinfluss(vgl.Abb.7.12undAbb.7.13)
undkonntedierelativkomplexenVNIR-SWIR-Modelenichtvereinfachen.InTabele7.2sind
diePLSR-ErgebnisseausdemVNIR-SWIR(HyMap-Modele)denendesLWIR
VNIR-SWIR 
(HyMap Resampling, 116 Bänder)
LWIR 
(TASI Resampling, 32 Bänder)
Erklärte 
Y-Varianz
RMSE
(X-VAL)
NRMSE
(X-VAL)
Anzahl 
Faktoren
Erklärte 
Y-Varianz
RMSE
(X-VAL)
NRMSE
(X-VAL)
Anzahl 
Faktoren
Sandgehalt 69 % 1,49 % 15,2 % 7 85 % 1,02 % 10,41 % 3
Tongehalt 65 % 1,26 % 14,32 % 9 79 % 0,96 % 11,0 % 3
SOC-Gehalt 68 % 0,11 % 11,7 % 9 71 % 0,12 % 12,77 % 6
(TASI-Modele)
gegenübergestelt.
Tabele7.2:ErgebnissederPLSR-VorhersagedesSand-,Ton-undSOC-Gehaltes(Vergleichs-
Probensätze)ausdemVNIR-SWIR(HyMap-Resampling)unddemLWIR(TASI-
Resampling).
FürdiebeidenTextur-ParameterfielderUnterschiedzwischendersolar-reflektivenundder
thermalenSensorikbesondersdeutlichaus.DieModeleausdenMessungendersolar-reflektiven
SensorikkonnteninderVorhersagedesSandgehaltesnur69 %dery-Varianzerklärenund
benötigtendafür7FaktorenbeieinemVorhersagefehlervon1,49%(LWIR:y-Varianz=85
%,3-faktorigesModelundRMSE(X-VAL)=1,02%).FürdieQuantifizierungdesTongehaltes
wurdensogar9Faktorenbenötigt,womitnur65%dery-Varianzerklärtwerdenkonntebeieinem
RMSE(X-VAL)von1,26%(LWIR:y-Varianz=79%,3-faktorigesModelundRMSE(X-VAL)
=0,96%).DerVorhersagefehlerindensolar-reflektivenModelenwärebeivergleichbargeringer
AnzahlanFaktorennochsehrvielhöherausgefalen.
DerGrundfürdieerhöhteAnzahlanPLSR-Faktorenindensolar-reflektivenModelenkonnte
dabeinichtschlichtaufdiehöhererAnzahlanBänderndesHyMap-gegenüberdesTASI-Sensors
zurückgeführtwerden,daauchindenthermalenModelenderVol-Auflösungvergleichbarweni-
gePLSR-Faktorenbenötigtwurden(vgl.Kap.7.1.1).Abbildung7.8zeigtebereitsimspektralen
Resampling,dassfürdieVorhersagemodelederTextur-ParameterdieAnzahlderSensorbänder
keinenEinflussaufdiedieAnzahlanbenötigtenPLSR-Faktorenhatte.
DieVorhersagedesSOC-Gehalteslagmit68%nurknappunterhalbdererklärteny-Varianz
ausderthermalenSensorik,brauchtedafürjedoch9FaktorenbeieinemRMSE(X-VAL)von
0,11%(LWIR:y-Varianz=71%,6-faktorigesModelundRMSE(X-VAL)=0,12%).Mitdem
EntfernenderzweiextremstenProbenamunterenundamoberenEndedesy-Bereichs(vgl.
MarkierunginAbb.7.12),mitdenendas ModelsichtbarProblemehatte,konntedasPLSR-
Ergebnisverbessertwerden(fürdieVol-Auflösungmit8Faktoren:RMSE(X-VAL)=0,09%und
erklärtey-Varianz74%).IndenTIR-ModelenkonntendieseProbenohneProblememodeliert
werden.
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bereinigtenReflexions-SpektrenzeigensichauchdieausderLiteraturbekanntensFfürHämatit
undGoethitbei880bzw.920nm(vgl.Kap.6.1).Dabeiwirddeutlich,dassdie Modelezur
QuantifizierunganstattdieserExtrempunkte(wieetwaAbsorptionstiefen)v.a. Wendepunkte
undAbsorptionsschulternfavorisierten.EinsF,dassichungewöhnlichkonstantunddiskret
zeigte,wardassFvonGoethitbei0,48µ
ko
nti
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00]
m.Eseignetesichzudemausgezeichnet,umdiebraun-
rotenvondenbraun-gelbenBödenzuunterscheiden.
Abbildung7.15:AuswahlvonReflexions-Spektren(kontinuum-bereinigt)imVNIRbraun-roter
undbraun-gelberBödenausdemUntersuchungsgebiet.Gestricheltmarkiertsind
diemarkantePositionendersDausAbb.7.12und7.13.Derroteunddergelbe
PfeilzeigenausderLiteraturbekanntesFvonHämatitbzw.Goethit.
VordiesemHintergrundwurdenfürdiesolar-reflektivenModelealerdreiBodenparameter
diesDKaolinit,GoethitundHämatitfestgelegt.DieVNIR-SWIR-Modelewurdenalsnicht
ausreichendopto-physikalischfundiertbewertet.WährendfürdasSWIReineopto-physikalische
GrundlagefürdieQuantifizierungdesTon-undSandgehaltesnochgegebenwäre(auchwenn
hierbeiderEinflussvonMineral-FeatureimVordergrundstandunddirektkorngrößenabhängige
spektraleEinflüsse,dieindenModelenderthermalenSensorikeinezentraleRolespielten,nur
schwerauszumachenwaren),istdiesfürdenVNIRnichtmehrderFal.
EinmöglicherindirekterZusammenhangkönntesichwiefolgterklären:Dereigentlichgeringe
GehaltanEisenoxiden/-hydroxidenkonzentriertsichaufdieUmmantelungen(coatings)der
Bodenkörner(vgl.Kap.6.1),welcheauchfürdenauffalendsichtbarenFarbeindruckderBöden
verantwortlichsind.DiespezifischeOberflächenimmtmitabnehmendemKorndurchmesserstark
zu,wodurcheineindirekteAbhängigkeitderKorngrößevondenspektralenEigenschaftendieser
Mineraleplausibelerscheint.DieserschonrelativkomplizierteBezugwirdnocherschwertdurch
diespektralenUnterschiedevonHämatitundGoethit,dabeideMineraleunabhängigvonder
Korngrößeindenbraun-rotenunddenbraun-gelbenBodenprobenauftretenundvom Model
mitberücksichtigtwerdenmüssen.DieseUmständewerdenfürdierelativkomplizierten(hohe
Faktorenzahl)undsensiblenModeleausdersolar-reflektivenSensorikverantwortlichgemacht.
7.2.3InterpretationderW-loadings
DieRkausdenVorhersagenmithohenFaktorenzahlensindoftschwerzuinterpretieren,dasich
etwaigeUnsicherheitenausdeneinzelnenFaktorendarinakkumulieren.Diestrifftinsbesondere
für ModelemitungleichmäßigerEntwicklungdery-VarianzüberdieFaktorenzusowiebei
großenUnterschiedenzwischenderKalibrierungundValidierung.DahersolandieserStelenoch
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eintiefererBlickindie Modeledersolar-reflektivenSensorikgeworfenwerden.InAbbildung
7.16sinddieW-loadings dereinzelnenFaktorenfürdieSand-undTon-Modele(Vol-Auflösung)
dargestelt.DieW-loadings alerfürs ModelverwendetenFaktorengingenindieBerechnung
derRkeinunddrücktendarindenBezugzury-Variablenaus(vgl.Kap.4.3).
IndenW-loadings der ModelezeigtesichdieinverseBeziehungzwischendemSand-und
TongehaltnochdeutlicheralsindenRk(abdemFaktor5verliertsichdieseSchärfe).Dies
veranschaulichtnochmals,dassbeideModeleaufdiegleichenspektralenInformationenzurück-
griffen,diefürdiejeweiligeVorhersageinversgenutztwurden.
DieRangfolgederW-loadingsfürbeideTextur-ParametersignalisiertdieVorliebederModele
fürdiespektraleInformationausdemVNIRbis∼1,3µm,derbereitsobenalssehrstarkvon
Eisenoxiden/-hydroxidenbeeinflusstbeschriebenwurde.DerrelativhohespektraleKontrast,
dendiese MineraleindenSpektrenerzeugten,führtezugroßerVarianzimentsprechenden
BereichdesX-Datenraums,dendasModelfürdieModelierungderTextur-Parameterinden
erstenFaktorenbevorzugte.ErstabdemFaktor4zeigtensichdietextur-relevantensFdes
SWIR(vgl.denBereichdesKaolinit-Featurebei∼2,2µm)indenW-loadings. Wobeiauchfür
diesehöherenFaktorenderEinflussdesVNIRnochmerklichvorhandenwar.
VordiesemHintergrundsteltesichunweigerlichdieFrage,obder Welenlängenbereichbis
1,3µmfürdieVorhersagedesSand-undTongehaltesüberhauptvonVorteilwar?Oderob
einemöglicherweisesehrkomplexeBeziehungzwischendiesem Welenlängenbereichunddery-
VariablendieModelierungvielmehrnegativbeeinträchtigte?
Eszeigtesich,dassdieQuantifizierungderbeidenTextur-ParameterauseinemaufdenSWIR
reduzierten Welenlängenbereich(1,3–2,5µm)dieVorhersageergebnissenochverschlechterte.
MitdemSWIR-Model(Vol-Auflösung,902Bänder)wurdederSandgehaltmiteinemRMSE(X-
VAL)von1,73%vorhergesagt,wobeidasModelnur60%dery-Varianzerklärenkonnte.Inder
VorhersagedesTongehalteskonntensogarnurnoch52%y-Varianzerklärtwerden(RMSE(X-
VAL)=1,47%).InbeidenFälenwaren7Faktorennötig,beiextremsensiblenModelen.Die
VorhersagedesSOC-Gehaltesausden902BänderndesSWIRbliebdagegenaufdemNiveauder
VorhersageausdemgesamtenVNIR-SWIR(RMSE(X-VAL)=0,11%underklärtey-Varianz
=69%),alerdingswurdendafürnur4Faktorenbenötigt.Dieszeigt,dassdie Welenlängenbis
1,3µmfürdieVorhersagedesSOC-Gehaltesüberflüssigwaren.
Zusätzlichwurdegetestet,obsichdieVNIR-SWIR-ModelemithilfeeinerVariablenselektion
nochoptimierenließen.DazuwurdendieRkdesgesamten WelenlängenbereichsdesVNIR-
SWIRmittelseinesjack-knifing-Verfahrensnach Martensund Martens(1999)aufihreSigni-
fikanzuntersucht.AufGrundlageder ModeleausdenKreuz-Validierungenwurdendafürdie
StandardabweichungenderRkbestimmtundmithilfeeinest-TestsderenSignifikanzberech-
net(Prüfungauf95%-Vetrauenswahrscheinlichkeit).NichtsignifikantespektraleBänderwurden
entsprechendentfernt,umsomöglicherweisedieRobustheitderModelezuerhöhen.
MitderVariablenselektionkonntefürdieVorhersagedesSand-unddesSOC-Gehalteseine
Verbesserungerzieltwerden.DerspektraleDatenraumdesSand-Modelswurdedabeiauf576
Bänderreduziert,aufderenGrundlagederSandgehaltmiteinemRMSE(X-VAL)von1,43%
vorhergesagtwerdenkonnteund74%dery-Varianzvom Modelerklärtwurden.DerSOC-
GehaltwurdemithilfederVariablenselektion(256Bändern)miteinemRMSE(X-VAL)von0,1%
undeinererklärteny-Varianzvon72%vorhergesagt.InbeidenFälenwurdendieModeledurch
dieVariablenselektionrobuster.ImTon-ModeldagegenklassifiziertedieVariablenselektionnur
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201Bänderalssignifikant,mitdenennur42%derVarianzausdemSandgehalterklärtwerden
konnten(RMSE(X-VAL)=1,61%).
7.3 QuantifizierungdesGeo-Chemismus(XRF-Analyse)mittelsthermaler
Sensorik(ResamplingauffünfLWIRASTER-Bänder)
DieüberzeugendeLeistungsfähigkeitderthermalenSensorik,diesichbesonderseindrucksvol
indenSensormodelenaufGrundlagedesspektralenResamplingszeigte(vgl.Kap.7.1.2),gab
AnlassfürdenVersuch,auchdenGeo-ChemismusausderXRF-Analysemittelsderfünfther-
malenASTER-BänderineinerPLSRzuquantifizieren.FürdiesenVersuchstandaußerdemder
weitausumfangreichereDatensatzOST-WESTmit148ProbenzurVerfügung(vgl.Tabele4.1).
GrundlagedieserModelierungwarendaherdieMIDAC-Spektren.DieModelierungwurdefür
aleausderXRF-Analyseresultierenden22Elemente/Oxidedurchgeführt(vgl.TabeleC.1).
ImRahmendieserArbeitwerdenjedochnurdie ModeledesSiliciumdioxid(SiO2)-unddes
Aluminiumoxid(Al2O3)-Gehaltesvorgestelt,welchediemineralogischeGrundlagederunter-
suchtenTextur-Parameter(Sand-undTongehalt)bildeten.DieZusammenhängezwischenden
Textur-ParameternunddemSiO2-bzw.demAl2O3-Gehaltsindwieerwartethoch,wasdie
Kreuz-KorrelationeninAbbildung7.18belegen.(DieKreuz-Korrelationenbasierenauf70Pro-
ben,fürdieMessungenausbeidenAnalyse-VerfahrenzurVerfügungstanden).AndieserStele
solnocheinmaldaraufhingewiesenwerden,dasssichdieErgebnissederXRF-Analyseaufdie
gemahlenenBodenprobenbeziehen.DiezurQuantifizierungverwendetenLWIR-Spektrensind
nachwievordiederoriginalenBodenproben.
DieErgebnissederQuantifizierungmittelsderPLSR-ModeleausderASTER-Auflösungsind
inAbbildung7.17zusammengefasst.SiO2(Quarz),alsdasdieSand-FraktiondominierendeMi-
neral,konnteaufGrundlagederfünfthermalenASTER-BändermiteinemRMSE(X-VAL)von
2,13%vorhergesagtwerden(NRMSE=0,052%).Mitdem4-faktorigenModelkonnten93%
dery-Varianzerklärtwerden.DasauffalendguteErgebniswirdimZusammenhangmitdem
starkenunddirektenEinflussdermolekularenFundamental-SchwingungenderSi-OBindungen
aufdiesen Welenlängenbereichgesehen.DerGehaltanAl2O3gehtmaßgeblichausdenTonmi-
neralen(hierv.a.Kaolinit,Al2Si2O5(OH)4)derTon-FraktionderBödenhervor.Kaolinitwurde
sowohlspektralalsauchinderXRD-AnalysealsdasdominierendeTonmineralindenBöden
nachgewiesen.DerGehaltanAl2O3wurdemiteinemRMSE(X-VAL)von0,84%vorhergesagt
(NRMSE=0,076%).DabeiwurdenmitnureinemFaktor84%dery-Varianzerklärt.Diegleich-
mäßigeEntwicklungdererklärteny-VarianzsowiederenminimaleUnterschiedezwischender
KalibrierungundderValidierungunterstreichendieRobustheitdieserbeidenPLSR-Modele.
Ale ModelederElemente/Oxide,derenQuantifizierung mittelsderfünfASTER-Bänder
realisiertwerdenkonnte(SiO2,TiO2,Al2O3,Fe2O3,K2O,P2O5,LOI,Cr,RbundV),sind
imAnhang mitihrenentsprechendenRkundy-Varianzenzusammengefasst(vgl.Abb.B.1
bzw.B.2).NachfolgendsinddieElemente/Oxideaufgeführt,fürwelcheaufdieserspektralen
Grundlagekeinestabilen Modeleerzeugtwerdenkonnten: MnO, MgO,CaO,Na2O,Ba,Ga,
Nb,Ni,Sr,Y,ZnundZr.
AbschließendsolennochanhandderRkderentsprechenden MIDAC-ModeleausderVol-
AuflösungdiespektralenEinflüsseimDetailverdeutlichtwerden(vgl.Abb.7.19,zudiesen
ModelensindausschließlichdieRkabgebildet).DieseModelebasiertenaufeinemerweiterten
spektralenBereichvon7,5bis15,0µm(174Kanäle)undschlossendamitnochWelenlängenein,
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dieaußerhalbderCFFlagen.AufdieserspektralenGrundlagekonntederSiO2-Gehaltmiteinem
RMSE(X-VAL)von2,7%vorhergesagtwerden,bei84%erklärtery-Varianz(Al2O3-Gehalt:
RMSE(X-VAL)=0,96%;erklärtey-Varianz=86%).
EineinverseBeziehung,wiesiesichindenRkderVorhersagemodelezwischendenbeiden
Textur-ParameternausderVol-Auflösungdarstelte(vgl.Abb.7.9),konntefürdenSiO2-und
denAl2O3-Gehaltnurnochteilweisebeobachtetwerden.DiefeinenundmarkantensFvonKaoli-
nitbei9,0µm,bei9,8µmundbei10,95µmwurdennurnochindenAl2O3-Modelenabgebildet,
wieessichauchausderMineralogiedieserTonmineraleundderenspektralenMerkmaleergibt.
WarendieModeledesTongehalteswegenihresdirektenZusammenhangsmitdenidentifizier-
tensDbereitsalsopto-physikalischfundiertbezeichnetworden,müsstendieAl2O3-Modelein
punctoKausalitätnochhöhereingestuftwerden,dahierUrsache(Energie-Übergangsprozesse
derentsprechendenMineraledurchVibrationenimLWIR)und Wirkung(spektraleMerkmale
derLWIR-Bodenspektren)nochdirektermiteinanderverknüpftsind.DieserdirekteZusammen-
hangzwischendenX-unddery-VariablenkönntesehrwahrscheinlichunterVerwendungder
spektralenSignaturenvondengemahlenenProben(wiesieauchindieXRF-Analyseeingingen)
nochweiteroptimiertwerden.DieAbbildungzeigtzudem,wojenseitsderASTER-Kanälenoch
PotentialfüreineQuantifizierungdesSiO2-unddesAl2O3-Gehaltesliegt.Dabeimussaber
derspektraleBereichdesatmosphärischenFenstersimLWIR(8–14µm)mitberücksichtigt
werden.
7.4ZusammenfassungundFazit
Diequantitative ModelierungderBodenparameterSand-,Ton-undSOC-Gehaltwurdefür
diethermale(µFTIR, MIDACundDHR)unddiesolar-reflektive(ASD)Sensorikuntersucht.
DabeiwurdenmithilfeeinesspektralenResamplingsunterschiedlicheSensor-Spezifikationenbe-
rücksichtigt(Vol-Auflösung,TASI-600bzw.HyMAP,HyspIRIundASTER).FürjedenBoden-
parameterwurdeeinVergleichs-Probensatzdefiniert,derrepräsentativfürdenpedologischen
CharakterderAckerflächenimUntersuchungsgebiet Mulewawar.Außerdemgarantiertendie
Vergleichs-Probensätzeeinenidentischeny-Bereich(DatenraumdesjeweiligenBodenparame-
ters)fürdieGegenüberstelungderResampling-ErgebnissesowiefürdenVergleichderthermalen
unddersolar-reflektivenSensorik,wasdieInterpretationderPLSR-Ergebnisseerleichterte.
ThermaleSensorik–Vol-Auflösung
FürdieBodenspektrenderthermalenSensorikderVol-AuflösungliefertedieQuantifizierung
füraledreiBodenparameterüberzeugendeErgebnisse.FürdenjeweiligenBodenparameterwar
dieVorhersagegenauigkeitunterdendreiverwendetenthermalenSpektrometernähnlichhoch.
DerSandgehaltkonnteausdenBodenspektrendesµFTIRmiteinemRMSE(X-VAL)von1,09%
undeinemR2von0,84vorhergesagtwerden(MIDAC:RMSE(X-VAL)=0,97%undR2=0,85;
DHR:RMSE(X-VAL)=0,92%undR2=0,88).DerTongehaltwurdeausdenBodenspektren
desµFTIRmiteinemRMSE(X-VAL)von1,0%undeinemR2von0,77vorhergesagt(MIDAC:
RMSE(X-VAL)=0,96%undR2=0,73;DHR:RMSE(X-VAL)=1,05%undR2=0,77).Die
VorhersagedesSOC-GehaltkonntemiteinemRMSE(X-VAL)von0,1%undeinemR2von0,73
durchgeführtwerden(MIDAC:RMSE(X-VAL)=0,1%undR2=0,78;DHR:RMSE(X-VAL)
=0,12%undR2=0,7).
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VergleichtmandiePLSR-ErgebnissederdreiBodenparameteruntereinander,sokonntendie
Sand-ModeledengrößtenAnteilihrery-Varianzenerklären,gefolgtvondenTon-unddenSOC-
Modelen.InpunctoRobustheitbzw.Stabilitätschnittendie ModelederTextur-Parameter
(Sand-undTongehalt)ambestenab.DiesunterstrichzumeinendiegleichmäßigeEntwicklung
dery-VarianzenüberdiewachsendeFaktorenzahlinderKalibrierungundderValidierung.Zum
anderenwarendieUnterschiededery-VarianzenzwischenderKalibrierungundderValidierung
indenModelenderTextur-Parametersehrgering.DieVorhersagedesSOC-Gehalteszeigtesich
amwenigstenrobust,wasauchdiehöchsteAnzahlanbenötigtenFaktoren(5–6)dieserMo-
delesignalisierte.DieModelederTextur-Parameterhattendagegenschonnach3–4Faktoren
dasMaximumanerklärbarery-Varianzerreichtundzeigtensichbereitsnachdenerstenbeiden
Faktorenalsäußerstrobust.VergleichtmandiePLSR-ModelederdreiBodenparameterunter-
einanderhinsichtlichihrerVorhersagegenauigkeitenanhanddesdimensionslosennormalisierten
mittlerenVorhersagefehlersNRMSE,fältauf,dassdiesefürdieVol-Auflösungähnlichwaren
(NRMSEderµFTIR-Modele:Sandgehalt=11,12%,Tongehalt=11,36%undSOC-Gehalt=
10,64%).
DiespektraleInterpretationanhandderRegressionskoeffizienten(Rk)offenbartediedominie-
rendenspektralenEinflüsse,diedenVorhersagemodelenderBodenparameterzugrundelagen.
DieRkderModele(alsFunktionderWelenlänge)zeigtendabeimeistgroßeÜbereinstimmungen
mitdenspektralenCharakteristikadermineralogischenBodenbestandteilesowiedenphysikali-
schenbzw.makroskopischenBodeneigenschaften,dieinKapitel6identifiziertundbeschrieben
wurden.DabeizeichnetensichdreiwesentlichespektraleEinflüsseaufdieVorhersagemodele
derTextur-Parameter(Sand-undTongehalt)ab:
1.DieReduktiondesspektralenKontrastesindenReststrahlenbändern(RB)mitabnehmen-
derKorngröße.Fürdie ModelewardabeidermarkanteReflektanz-AnstiegimerstenQuarz-
flügel(bis∼8,63µm)derQuarz-DoppelbandevonzentralerBedeutung.Zudemzeigtesichim
BereichdesPlateausdeserstenQuarzflügelsinalenModeleneinprägnantesMerkmalbei8,36
µm,dasbisherkeinemBodenparameterzugeordnetwerdenkonnte.
2.DasKaolinit-Featurebei9,0µmtratindenRkderPLSR-ModeledeutlichinErscheinung
(dieAbsorptionsschulterndiesesFeatureswurdenindenmeistenFälenmitmodeliert).Außer-
demzeigtendieModeledenEinflussvonweiterenKaolinit-Featuresbei9,8µmundbei10,95
µm,dieaberteilweisevondenEffektenderVolumenstreuungüberlagertwurden(s.Punkt.3)
3.DerEinflussdesTransparenz-Featuresbei Welenlängen>9,8µm,durchdenkorngrö-
ßenabhängigenEffektderVolumenstreuung,zeigteaufdieModelederTextur-Parametereine
große Wirkung.AuffalendhoheRksignalisiertendieRelevanzdiesesspektralenBereichsfürdie
Modele.DerVerlaufderRkspiegeltedabeidiespektraleDynamikderBodenspektrenim Wir-
kungsbereichderVolumenstreuungdurchdenEinflussderKorngrößewider,wieerinKapitel
6beschriebenwurde.DabeispieltederReflektanz-Anstieg/-AbfalzuundvondemKaolinit-
Featurebei10,95µmeinezentraleRole.
AufdieserGrundlagekonntenfürdieVorhersagemodeledesSand-unddesTongehaltesdie
spektralenDriver(sD)Quarz,KaolinitundKorngrößeidentifiziertwerden. Wegendesdi-
rektenZusammenhangeszwischendensDunddenBodenparametern,wurdenbeideModeleals
opto-physikalischfundiertbezeichnet.
DiespektralenEinflüsseaufdieVorhersagemodeledesSOC-Gehaltesunterschiedensichda-
voninersterLinieimWirkungsbereichderVolumenstreuung,ab∼9,8µm,wodieSOC-Modele
deutlichwenigerRelevanzzeigten.DurchgängighoheRkindiesem Welenlängenbereich,dievor
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undnachdemKaolinit-Featurebei10,95µmauftraten,beschränktensichaufdieModeleder
Textur-Parameter.FürdieSOC-ModeledominiertederspektraleEinflussausderε-Tripelbande
zwischen7,9und9,8µm,diesichausderPräsenzderMineraleQuarzundKaolinitergab.Neben
demKaolinit-Featurebei9,0µmwarhiervoralemderBereichdeserstenQuarzflügelsbis8,63
µmvongroßerBedeutung,dermarkantvondemspektralenMerkmalbei8,36µmdurchtrennt
wurde.EineindeutigerspektralerEinflussvonausderLiteraturbekanntensForganischerVer-
bindungenimLWIRkonnteindenSOC-Modelennichtnachgewiesenwerden.Derindirekte
Einflussüberdie Mineral-FeaturesvonQuarzundKaolinitdominiertedie Modele.Folglich
wurdenfürdieSOC-ModelediesDKaolinit undQuarzfestgelegt.DieKorngrößewarals
sDnureingeschränktgerechtfertigt,daderEinflussdesTransparenz-Featuresfehlte.Dieden
ModelenzugrundeliegendensDbezogensichsomitüberwiegendaufdieBodenparameterSand-
undTongehalt.AusdiesemGrundwurdendieSOC-Modelealsnichtopto-physikalischfundiert
bezeichnet,wasauchalsUrsachefürdieerhöhteAnzahlanbenötigtenPLSR-Faktorengewertet
wurde.
ThermaleSensorik–SpektralesResampling
DieVorhersageergebnisseaufGrundlagedesspektralenResamplingsunterstrichendieRobust-
heitbzw.StabilitätderTextur-Modele.Dabeizeigtesich,dassdieabnehmendespektraleDi-
mensionalitätkaumeinenEinflussaufdieVorhersagederTextur-Parameterhatte.Sokonnte
selbstindenSand-ModelenmitnurfünfASTER-Bändernnochimmer∼85%dery-Varianz
erklärtewerden(RMSE(X-VAL)=1,03%).AuchinderentsprechendenVorhersagedesTonge-
halteswurde77%dery-VarianzerklärtbeieinemRMSE(X-VAL)von1,0%–exaktwieinden
ModelenderVol-Auflösung.HinsichtlichderEntwicklungdery-VarianzenunddenUnterschie-
denzwischenKalibrierungundValidierung,wurdendie Modelemitabnehmenderspektraler
Dimensionalitätsogarnochrobuster.
DerGrundfürdieüberzeugendgutePerformanzderSand-undTon-Modele,auf multi-
spektralerBasis,lagzumeinenimreduziertenX-Datenraumselbst,derdurchseinegeringere
Dimensionalitätaucheinfacherzumodelierenwar.Entscheidendwardabei,dassderreduzierte
X-DatenraumalerelevantenspektralenInformationenfürdieQuantifizierungdesSand-und
desTongehaltesabdeckte.DieswurdedurchdieInterpretationderRkausdenPLSR-Modelen
bestätigt.Eszeigtesich,dassdiewichtigstenMerkmaledersD,diefürdieVol-Auflösungbereits
identifiziertundalsopto-physikalischfundiertbewertetwurden,bishinzurASTER-Auflösung
mitnurfünfBändernerhaltenblieben.Die RkderASTER-Modelesignalisiertendabeidie
BedeutungderBänderB13undB14fürdieVorhersagederTextur-Parameter,welchemitder
spektralenDynamikimEinflussbereichdesTransparenz-Featureserklärtwurde.Derzusätzli-
cheHyspIRI-Kanalbei∼12µmkonntefürdieVorhersagenkeineüberzeugendeVerbesserung
liefern.DerKorngrößen-IndexnachSalisburyundD’Aria(1992b)eignetesichnichtfüreine
QuantifizierungderBodenprobenausMulewa.
WährendsichdieReduktionderspektralenBänderaufdieVorhersagederTextur-Parameter
kaumodersogarpositivauswirkte,littdiePerformanzderSOC-Modeledaruntermerklich.Die
multispektraleAuflösungreichtenichtmehraus,umdeny-Datenraum(SOC-Gehalt)ausrei-
chendzuerklärenundumrobusteModeleaufbauenzukönnen.AlsUrsachewurdeinderInter-
pretationderRkdieeinseitigeVerteilungderwichtigstenspektralenEinflüsseindenmultispek-
tralenModelenaufnurzweiASTER-Bänder(B10undB11)innerhalbdeserstenQuarzflügels
(bis∼8,63µm)ausgemacht.DierelativschmalenspektralenMerkmaleim Welenlängenbereich
ab∼9µmließensichindenmultispektralenSOC-Modelennichtmehrauflösenundsomittru-
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gendieASTER-BänderB12,B13undB14keinerelevantespektraleInformationmehrfürdie
VorhersagedesSOC-Gehaltesbei.
Vergleichmitdersolar-reflektivenSensorik
DerVergleichmitdenErgebnissender MessungenaufGrundlagedersolar-reflektivenSenso-
rikzeigtedeutlichdieÜberlegenheitderthermalenMessungenfürdieVorhersagederTextur-
Parameter(Sand-undTongehalt).DieQuantifizierungdieserBodenparameterausdenMessun-
gendersolar-reflektivenSensorikverlangtedafürmehralsdoppeltsovielePLSR-Faktoren(7
fürdenSand-und9fürdenTongehalt).AusdiesemGrundwurdendieVNIR-SWIR-Modeleals
relativkomplexbezeichnet.NebenderKomplexitätfielvoralemderverhältnismäßiggeringe
Anteilandery-Varianzauf,dendieVNIR-SWIR-ModeleinderLagewarenzuerklären(69
%imSand-und65%imTon-Model).DerVorhersagefehlerwarindenVNIR-SWIR-Modelen
um∼50%höheralsindenLWIR-ModelenundwärebeivergleichbargeringerFaktorenzahl
nochsehrvielhöherausgefalen.
DieVorhersagedesSOC-Gehaltesausdensolar-reflektiven Messungenführtedagegenzu
ähnlichenResultatenwieausdenthermalenMessungen.MitdreizusätzlichenFaktorenkonnte
bei68%fastdasNiveaudererklärteny-VarianzausdenthermalenModelen(71%)erreicht
werden.DennochwardasthermaleInfrarotauchhier,wennauchwenigerdeutlich,überlegen.
AleModeleausdenMessungendersolar-reflektivenSensorikzeigtenihrehöhereSensibilität
inderungleichmäßigenEntwicklungdery-VarianzensowieindendeutlichgrößerenUnterschie-
denzwischenderKalibrierungundderValidierung.DieVorhersageaufGrundlagedersolar-
reflektivenMessungenkonntefürkeinenderdreiBodenparametermitähnlichrobustenModelen
realisiertwerden,wieesmitderthermalenSensorikmöglichwar.DasspektraleResamplingder
ASD-SpektrenaufdieHyMap-SpezifikationhatteaufdieErgebnissederPLSRkaumeinen
Einfluss.
AusderInterpretationderRkgingenfürdieVNIR-SWIR-ModelediesDKaolinit,Goethit
undHämatitfüraledreiBodenparameterhervor.DieVNIR-SWIR-Modelewurdenalsnicht
ausreichendopto-physikalischfundiertbewertet,daaußerdemspektralenEinflussdes Mine-
ralsKaolinitkeineweiterendirektenZusammenhängemitdenuntersuchtenBodenparametern
hergesteltwerdenkonnten.MöglicheindirekteZusammenhängefürdieKorngröße(coatings–
spezifischeKornoberfläche)wurdenaufgezeigt.
FürdieModelederTextur-ParameterwurdenzusätzlichdieW-loadings dereinzelnenFak-
torenausdenModeleninterpretiert,umdieUrsachenfürdieKomplexitätundSensibilitätder
Modelenochbesserbeleuchtenzukönnen.Dabeizeigtesich,dassdiePLSR-Modeleinerster
LiniedenVNIRbis∼1,3µmfürdieModelierungderTextur-Parameterbevorzugten.DieserBe-
reichwurdevondenhohenspektralenKontrastenbestimmt,welchendieEisenoxide/-hydroxide
HämatitundGoethithiererzeugten.sD,welcheineinemtextur-relevantenZusammenhangstan-
den,wurdenvondenModelenunterbewertet.Versuche,dieVorhersagevordiesemHintergrund
aufdenSWIR>1,3µmzubeschränken,brachtenkeinVerbesserung.FürdenSOC-Gehaltkonn-
tegezeigtwerden,dassderVNIRzudessenVorhersagekeinenentscheidendenBeitragleistete.
MithilfeeinerVariablenselektion(jack-knifing-Verfahren)konntedieVorhersagedesSand-und
desSOC-Gehaltesoptimiertwerden.
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QuantifizierungdesGeo-Chemismus
DieQuantifizierungdesGeo-ChemismusmittelsderfünfLWIRASTER-Känalenwarfüreinen
erheblichenTeilderElemente/Oxide(10von22)erfolgreich.ImRahmendieserArbeitwur-
dennurdieVorhersageergebnissedesSiliciumdioxid(SiO2)-unddesAluminiumoxid(Al2O3)-
Gehaltesvorgestelt,welchediemineralogischeGrundlagederuntersuchtenTextur-Parameter
(Sand-undTongehalt)bildeten.AufdieserspektralenGrundlagekonntederSiO2-Gehaltbei
vierFaktorenmiteinemRMSE(X-VAL)von2,13%vorhergesagtwerden.Dabeikonnten93%
dery-Varianzerklärtwerden.DerGehaltanAl2O3wurdemiteinemRMSE(X-VAL)von0,84%
vorhergesagt,wobeidasein-faktorigeModel84%dery-Varianzerklärenkonnte.BeideModele
zeichnetensichdurcheinehoheRobustheitaus.MithilfederRkentsprechenderPLSR-Modele
auseinererweitertenVol-Auflösung(7,5bis15,0µm)wurdederkausaleZusammenhangzwi-
schendenvomModelbevorzugtenspektralenMerkmalenundderzugrundeliegendenMinera-
logienocheinmalverdeutlicht.
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DiskussionderErgebnissemitAusblick
IndervorliegendenArbeitwurdedie MöglichkeiteinerNutzungthermal-infraroter Welen-
längenzurErfassung/QuantifizierungvonBodenparameternvorgestelt,wiesiesichaufden
AgrarflächendessemiaridenUntersuchungsgebietesMulewain West-Australiendarstelen.Das
PotentialdesthermalenSpektralbereichswurdefürdieVorhersagedesTon-undSandgehaltes
sowiedesGehaltesanorganischemKohlenstoffuntersucht.AufGrundlagederthermalenLabor-
spektroskopiewurdefürden WelenlängenbereichdesLWIR(8–14µm)gezeigt,dassdiespek-
tralenVoraussetzungenfürkünftigefernerkundlicheAnwendungenaufdiesemGebietgegeben
sind.DabeiwurdeinsbesonderefürdieErfassung/QuantifizierungderTextur-Parameter(Sand-
undTongehalt)demonstriert,dassderenspektralesPotentialimLWIR,dasdesherkömmlich
gebrauchtensolar-reflektivenBereichs(VNIR-SWIR)deutlichübertrifft.DievorgesteltenEr-
gebnissezurquantitativenModelierungunterstreichendieÜberlegenheitdesLWIRgegenüber
demVNIR-SWIR.Die Möglichkeiten,diedasLWIRfürdieFragestelungbietet,zeigtensich
besonderseindrucksvol beiderReduktionder WelenlängenaufdiespektralenSpezifikatio-
nenflugzeug-undsatelitengetragenerSensoren.ImEinzelnenergabensichindieserArbeitdie
folgendenwesentlichenResultatesowieProblemfelder:
•InderVorhersagederBodenparameterzeigtesichdieÜberlegenheitdesLWIRgegenüber
demVNIR-SWIRansehrrobustenPLSR-Modelen,diemitvergleichsweisewenigenFak-
toreninderLagewaren,einenrelativgroßenAnteildery-Varianzenzuerklärenundzudem
geringereVorhersagefehleraufwiesen.DieseÜberlegenheitzeigtesichfürdenSOC-Gehalt
wenigerdrastischalsfürdieTextur-Parameter(Sand-undTongehalt).
•DieerweitertenMöglichkeitenimLWIRbasierteninersterLinieaufdessenhöheremspek-
tralenInformationsgehaltfürdieErfassung/QuantifizierungderTextur-Parameter.Die
typischenpedologischenundmineralogischenEigenschaftendersemiaridenBödenzeigten
sichimLWIRineinergrößerenspektralenVielfalt.Dazuzählteninsbesonderediespek-
tralenMerkmalevonQuarz,mitdercharakteristischenε-Doppelbandezwischen8und9,5
µmunddemε-Maxbei8,63µm,sowiemindestensvierdistinktivenspektralenMerkma-
lenvonKaolinit(9,0µm,9,8µm,10,5µmund10,95µm).DieBodenspektrendesLWIR
zeigtendarüberhinauseindiagnostischesspektralesVerhalteninAbhängigkeitvonder
Korngröße,welchessicheinerseitsineinerReduktiondesspektralenKontrastesinden
Reststrahlenbändern(RB)beiabnehmenderKorngrößeausdrückte.Andererseitswurde
beobachtet,dass,alsFolgederVolumenstreuung,mitabnehmenderKorngrößederEin-
flussdesTransparenz-Featureszunahm.DiesbeeinflusstediespektraleDynamikab∼9,8
µmunddiesFindiesem Welenlängenbereichwurdenkorngrößenabhängigmodifizierte.
DiefürdieSand-undTon-ModeleidentifiziertenspektralenDriver(Quarz,Kaolinitund
Korngröße)standen mitdenquantifiziertenBodenparameternindirektemZusammen-
hang.EntsprechendespektraleMerkmalewarenimVNIR-SWIRdagegenvergleichsweise
monotonodernichtvorhanden.
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•Diecharakteristischeneisenhaltigen MineralesemiariderBöden,HämatitundGoethit,
hatteneinenenormenspektralenEinflussaufdieBodenspektrenimVNIRbis∼1,3µm.
DerhohespektraleKontrast,dendiese Mineraledorterzeugten,führtedazu,dassdie
PLSR-Modelediese WelenlängenfürdieModelierungderTextur-Parameterbevorzugt
wählten.DerBereichdesSWIR,wodagegeneintextur-relevantesspektrales Merkmal
vorhandenwar(vonKaolinitbei2,2µm),wurdeindenModelenunterbewertet.Aufgrund
unzureichenderdirekterZusammenhängezwischendenidentifiziertenspektralenDrivern
(Hämatit,GoethitundKaolinit)unddenquantifiziertenBodenparametern,konntenauf
GrundlagedesVNIR-SWIRnurvergleichsweisekomplexeModeleerzeugtwerden.
•ImspektralenResamplingzeigtesich,dasseineQuantifizierungdesSand-unddesTon-
gehaltesauchmittelsmultispektralerASTER-Auflösung,ohnemerklichequalitativeEin-
bußenfürdieVorhersage,realisiertwerdenkonnte.DerreduziertespektraleDatenraum
decktealerelevantenspektralenInformationenfürdieQuantifizierungab.FürdieSOC-
ModeledagegenreichtediemultispektraleAuflösungnichtmehraus,umrobusteModele
aufzubauen.
•FürdenSOC-GehaltkonntenwederimVNIR-SWIRnochimLWIRdiagnostischespek-
traleMerkmaleidentifiziertwerden.InkeinemderVorhersagemodelekonntenspektrale
Driveridentifiziertwerden,diemitdemSOC-GehaltineinemdirektenZusammenhang
standen.NurdiehyperspektralenModelewareninderLagedieHintergründedieserkom-
plexenBeziehungenfüreineerfolgreicheQuantifizierungabzubilden.Fernerzeigtesich,
dassderVNIRzudessenVorhersagekeinenentscheidendenBeitragleistete.
•DiePLSR-ModelezurVorhersagedesGeo-ChemismusausderXRF-Analysemittelsder
fünfASTER-BänderunterstrichdieoptimaleLagedieserLWIR-Bänderfüreineerfolgrei-
cheQuantifizierungderMineralogievonBödensemiariderGebiete.Außerdembestätigte
sichinderspektralenInterpretationderModelediedenspektralenDrivernderTextur-
Parametern(Quarz,Kaolinit,undKorngröße)zugrundeliegende Mineralogie(SiO2und
Al2O3).
•AnhandderQuarz-Referenzsande(>99,5%SiO2)wurdedieÜbertragbarkeitzwischenden
verwendetenthermalenSensoren(ε-FTIR-SpektroskopieundDHR-FTIR-Spektroskopie)
sowiezwischendenAlgorithmenzurTemperatur-Emissivitäts-Trennung(TES)grundsätz-
lichbestätigt.
•Größere Abweichungen wurdeninden Bodenspektrender ε-FTIR-Spektroskopieim
BereichderChristiansen-Frequenz-Feature(CFF)beobachtet.Hierbeizeigtensichdie
Schwierigkeiten,mitwelchendieε-FTIR-Spektroskopieunddamiteinekünftigetherma-
leFernerkundungbeimMessenvonMaterialgemischenzwangsläufigkonfrontiertwerden
wird. MitderAbnahmedesspektralenEinflussesvonSiO2(abnehmenderSandgehalt
undzunehmenderEinflussvonTonmineralenund/oderorganischerSubstanz)entfernte
sichdieindenTES-AlgorithmengetroffeneAnnahme(εmax =1.0),wegendersteigen-
denReflektanzwerteandenCFF,sukzessivevonihrerGültigkeit.Darausbegründensich
erweiterteAnforderungenandieAlgorithmenderTES,dievoralemdannanBedeu-
tunggewinnen,wenndieÜbertragbarkeitbeiVerwendungunterschiedlicherSensorenim
Vordergrundsteht.DieHerausforderungliegtdanndarin,εmax individuelder„wahren“
MineralogiederBödenanzunähern.
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DieseGrundlagenstudiezeigterstmalsdieerweitertenMöglichkeiten,diesichausderNutzung
desLWIRfürdieErfassung/QuantifizierungvonBodenparameterninsemiaridenGebietenerge-
ben.DieGegenüberstelungmitdenErgebnisseausdemVNIR-SWIRsowiedieUntersuchungen
zumspektralenResamplingwerdenderEntwicklungzukünftigerMonitoring-Ansätzedienen,die
dasZielhaben,dieDynamikvonBodenoberflächeninsemiaridenNaturräumenquantitativzu
analysieren.DiehieruntersuchtenBodenparametersteuernmaßgeblichdieOberflächenstabili-
tätderBödenundsinddamitfürdieEinschätzungdesErosionspotentialsdurch Windwichtige
Einflussgrößen.DiedemonstriertepräzisequantitativeAbleitungdieserBodenparameteraus
demLWIR,verweistaufdie Möglichkeiten,dieeinthermalesFernerkundungs-Systembieten
würde,umVeränderungenderBodenoberflächenbezüglichihrerKorngrößenzusammensetzung
oderihresGehaltesanorganischemKohlenstoffzubeobachten.FürErosionsmodelekönnten
dadurch,großflächigundregelmäßig,unverzichtbareEingangsgrößenbereitgesteltwerden. Wei-
tereEinflussgrößenindiesemZusammenhang,dieindieserArbeitnichtberücksichtigtwurden,
sinddieBodenfeuchtesowiedieOberflächenrauigkeit.DerenspektraleBeschreibungimLWIR
sowiederenspektralerEinflussaufdieVorhersagemodelewirdGegenstandweitererForschung
sein.
ÜbertragbarkeitderVorhersageaufFernerkundungsdaten
DieGrundlagenstudieaufBasisderLaborspektroskopieruftunweigerlichdieFragenachder
ÜbertragbarkeitderErgebnisseaufeineVorhersageausFernerkundungsdatenhervor.Grund-
sätzlichmusseinefundiertePrüfungaufÜbertragbarkeitGegenstandweitererUntersuchungen
werden.TrotzdemsolandieserSteleeineEinschätzungdahingehendversuchtwerden.
SowohldieEmissions-FTIR-SpektroskopiealsauchdieDHR-FTIR-Spektroskopieerfülten
bezüglichdesMessaufbausdieVoraussetzungen,dieeinquantitativerVergleichmitEmissions-
spektrenausFernerkundungs-Sensorenverlangt(Salisburyetal.,1991;SalisburyundD’Aria,
1992a;Heckeretal.,2011).Außerdemwurdedaraufgeachtet,dassindiePLSR-Modelierung
nurBändereingingen,diesichinnerhalbderatmosphärischenFensterbefindenundsomitin
einerfernerkundlichenAnwendungenzurVerfügungstehen.DieeingesetzteEmissions-FTIR-
Spektroskopierepräsentiertezudemdie MethodederpassiventhermalenSensorik,dieauch
beieinerfernerkundlichen MessungzumEinsatzkommt.Dabeiführtdiepassivgemessene
StrahldichtederBodenoberfläche–alseineFunktionsowohlderkinetischenTemperaturals
auchderEmissivität–zwangsläufigzueinemunterbestimmtenGleichungssystem,dessenLö-
sunggrundsätzlichmittelseinerTemperatur-Emissivitäts-Trennung(TES)nachgekommenwird.
FürdieEmissions-FTIR-SpektroskopiewurdenhierbereitszweiTES-Algorithmenvorgestelt
(MAXSPEC-Methode(SalvaggioundMiler,2001a)unddieBlackbody-Fit-Methode(Kahleund
Aley,1992)).BeiFeldmessungenwirdfürgewöhnlichdiespectralsmoothness-Methodenach
Hortonetal.(1998)bevorzugt,welchedieOberflächentemperaturbzw.dieEmissivitätüber
eineMinimierungderreflektiertenatmosphärischenEmissionslinienimSpektrumbestimmt.
DieseinderEmissions-FTIR-SpektroskopieangewandtenTES-Algorithmenverlangenjedoch
stetseine MessungderreflektierteHintergrundstrahlung(DWR,engl.downwelingradiance).
Außerdemwirdvorausgesetzt,dassderAbstandzwischenSensorundProbeausreichendklein
istundsomitderverbleibendeatmosphärischeEinflussvernachlässigbarwird.Fürthermale
FernerkundungsdatenstehenimAlgemeinenkeine MessungenderDWRzurVerfügung.Au-
ßerdemmüsstedieAbschwächungderPixel-InformationdurchdenEinflussderAtmosphäre
berücksichtigtwerden.
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MethodenzurKorrekturderatmosphärischenEffekteausthermalenhyperspektralenBild-
datenexistieren,befindensichjedochnochineinemEntwicklungsstadium.NebenStrahlungs-
transfermodelen(wieetwainATCORR4–www.rese.ch),dieverschiedenemeteorologischeund
solar-geometrischeInput-Parameterverlangen,stelenJohnson(1998),Young(1998)undYoung
etal.(2002)einein-sceneatmosphericcompensation(ISAC)Methodevor,diesichfürdieatmo-
sphärischeKorrekturausschließlichausdenBilddatenselbstbedient.DerVorteilderMethode,
aufkeineZusatzdatenzurückgreifenzumüssen,wirdvondemNachteilüberschattet,dasskeine
KorrekturderDWRberücksichtigtwerdenkann.DieatmosphärischkorrigiertenDatenenthal-
tendahernebendervomObjekt/PixelselbstemittiertenStrahlungnochdieDWR,welcheden
spektralenKontrastindenSpektrenabschwächt(vgl.apparentemissivity).Fürthermalehy-
perspektraleBilddatenwerdenmeistTES-Algorithmenverwendet,welchediePixeltemperatur
überdiehöchsteStrahlungstemperatur(dabeiwirdeinekonstanteεangenommen)imSpektrum
bestimmt,diedannfürdieBerechnungderEmissivitätalsFunktionder Welenlängeverwendet
wird.Hecker(2012)zeigteamBeispielvonSEBASS-DatenverschiedeneSchwachpunktedieses
AnsatzesaufundbetontedabeidieNotwendigkeiteinervorhergehendenPixel-Selektion.
ErsteUntersuchungen mitdemZiel,dieLaborspektrenausdemASTER-Resamplingmit
ASTER-Satelitendatenzuvergleichen(dieimgleichenZeitraumüberdemUntersuchungsgebiet
Mulewaaufgezeichnetwurden),zeigtenüberwiegendvielversprechendespektraleÜbereinstim-
mungen.DabeiwurdenausdenASTER-EmissivitätendreimaldreiPixel(270mal270Meter)
umdenjeweiligenStandortextrahiertundzueinemSpektrumgemittelt.Fürdiegroßflächigen
undweitgehendhomogenenÄckerinMulewa,mitdurchschnittlichenGrößenvon1000mal1000
Metern,scheintdierelativkleinegeometrischeAuflösungdesSatelitenangemessenzusein.
EinflussvontrockenerVegetation(Zelulose)
GrößerespektraleAbweichungenindenASTER-DatenwurdenvoraleminGebietenbeob-
achtet,indenenvermehrtErnterückstände(Getreidestoppel)vorhandenwaren. Mithilfeder
HyMAP-BilddatenkonnteanhandderZelulosebandebei2,08µmdieLagedieserGebietebe-
stätigtwerden.DerspektraleEinflussvonGetreidestoppeln(bzw.vonZelulose),welcherals
FolgederkonservierendenBodenbearbeitung(engl.conservationtilage)währendderBrach-
zeitzumtypischenErscheinungsbildvonAckerflächeninvergleichbarenwinderosionsanfäligen
Untersuchungsgebietengehört,mussbeiderEntwicklungzukünftigerMonitoring-Ansätzebe-
rücksichtigtwerden.Imsolar-reflektivenBereichwirdderspektraleEinflussvonZelulose,neben
denbereitsbeschriebenenNachteilendesVNIR-SWIRbezüglichsemiariderBodenoberflächen,
mitdafürverantwortlichgemacht,dasseineQuantifizierungaufGrundlagederHyMap-Daten
nichtzufriedenstelendrealisiertwerdenkonnte(dieseErgebnissesindnichtGegenstanddieser
Arbeit).DieVorhersagederTextur-Parameter,Sand-undTongehalt,imVNIR-SWIR,diehier
entscheidendvondemeinzigentextur-relevantenspektralenMerkmalvonKaolinitbei∼2,2µm
abhängigist,kanndurchdenEinflussderZelulosebandebei2,08µmmerklichgestörtwerden
(RodgersundCudahy,2009).
HierversprichteinhyperspektralesLWIR-System,wegendesgroßenspektralenPotentials
beiderDetektionsemiariderBodenparameter,mehr Möglichkeiten.Außerdemgebenweitere
LaboruntersuchungendiesbezüglichHoffnung,indenenderEinflussderZeluloseaufdieBo-
denprobenimthermalen Welenlängenbereichanalysiertwurde.ErsteResultatedeutendarauf
hin,dassmiteinemhyperspektralenthermalenFernerkundungs-System,selbstbeigroßemEin-
flussvonZelulose,ausreichendspektraleInformationenderBodenparametererhaltenbleiben.
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Monitoring vonBodenoberflächenunterFeldbedingungen
ImHinblickaufdieÜbertragbarkeitvonLabor-aufFeld-BodenspektrenverweisenSalisbury
etal.(1994)undJohnsonetal.(1998)aufdieverändertenspektralenSignaturenimLWIR,die
sichbeiderBeprobung,alsFolgederZerstörungderBodenoberflächebzw.demTransportder
Probe,ergebenkönnen.DieungestörteBodenoberfläche,derenSpektrumnurimFeldinihrem
„sauberen“Zustand(cleansoils)aufgezeichnetwerdenkann,wirddemnachbeiderBeprobung
„verschmutzt“(dirtysoils),indemdiegrößerenBodenkörnervonsehrfeinenPartikelnumhült
werden.DadurchwirdderspektraleKontrastimSpektrumreduziert.Feldmessungen(mittels
µFTIR-Spektrometer)vonungestörtenBodenoberflächenwurdenbeieineFeldkampagne2011
–ungefähreinJahrnachderBeprobung–füreinigewenigeStandorteimUntersuchungsgebiet
durchgeführt.AufGrundlagederDatenkonntedieseThesefürnatürlicheBodenoberflächen
grundsätzlichbestätigtwerden.BesondersdeutlichzeigtesichderEffektbeiOberflächenkrusten
tonreicherBöden.Eswirdvermutet,dassdieseBodenkrustendurchRegenund Wind„gesäu-
bert“wurdenundsomitkaumnochfeineBodenpartikeloberflächlichvorhandenwaren(clean
soils).DurchdieBeprobungwurdediesepräparierte,dünneOberflächezerstörtunddiefeinen
TonpartikelgewannendurchdenmechanischenEingriff(Durchmischung)wiederanspektralem
Einfluss(dirtysoils).
DieserEffektkonntedagegenfürdieOberflächenderlandwirtschaftlichgenutztenBödennicht
beobachtetwerden.DieUnterschiedeimspektralenKontrastzwischendenFeld-undLaborspek-
trenwarenhierbeinursehrgering.GrundistvermutlichdieTatsache,dassdieseOberflächen
durchdenlandwirtschaftlichenEingriffoftmechanischbeanspruchtwerden(selbstwenndie
praktiziertekonservierendeBodenbearbeitungversucht,dieseEingriffeminimalzuhalten)und
dadurchnichtdieMöglichkeithaben,sichoberflächlichinausreichendemMaßezusortieren.Vor
diesemHintergrundsoltederReduktions-EffekteinerVorhersagevonBodenparameternauf
Agrarflächen,aufGrundlagedesLWIR,nichtsim Wegestehen.(Durchdielandwirtschaftliche
BodenbearbeitungkönntesichalerdingsdiedamiteinhergehendeKompaktionderOberfläche
spektralauswirken(WaldundSalisbury,1995)).
ImRahmeneinesErosions-MonitoringskönntediesemZusammenhangalerdingswiederBe-
deutungzukommen.InformationenzurVerteilungvonBodenkrusten–insbesonderezuderen
partielenZerstörung(z.B.:durchViehtritt)–stelendafürwichtigeEingangsgrößendar.DerZu-
standvonBodenkrustenfließtgenerelindieBewertungvonÖkosystemenein,umsiehinsichtlich
ihrerAnfäligkeitfürErosionsprozesseeinschätzenzukönnen.DiespraktizierenauchTongway
undHindley(2004)inihrerweitverbreitetenland-function-analyses(LFA).DerReduktions-
EffektimspektralenKontrastkönntebeieinerDetektionimLWIRdieTrennungzwischen
intaktenundbeschädigtenBodenkrustenmöglichmachen.
AleindieserArbeitdiskutiertenspektralenDaten(ausLabor-undFeldspektroskopieso-
wieausderHyMap-BefliegungundderASTER-Aufnahme)basiertenaufgetrocknetenBoden-
probenbzw.Bodenoberflächen,diesichineinemausgetrocknetenZustandbefanden.Fürdie
Brachzeit,innerhalbderereinefernerkundlicheAnwendungaufgrundderfreiliegendenBöden
sinnvolerscheint,sindtrockeneBodenverhältnissewegendessemiaridenKlimas(warmebis
heiße,trockeneSommer)typisch.AuftauchendeBodenfeuchte(z.B.durchseltenNiederschläge
oderKondensationsfeuchtebeinächtlichenThermal-Befliegungen)würdedenspektralenKon-
trastderLWIR-Bodenspektrenabschwächen.ThermaleBefliegungsdaten müsstenindiesem
Faldahingehendkorrigiertwerden.DiedafürnotwendigenquantitativenBeziehungenzwischen
demprozentualenWassergehaltunddessenspektralerEinflussaufdiespektralenSignaturender
BödensoltenGegenstandweitereUntersuchungensein.
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DieSchluff-Fraktion(2–20µm)wurdeinderQuantifizierungnichtberücksichtigt,dasieei-
nerseitsalsderkomplementäreTeilzurSummeausSand-undTon-Fraktion,leichtbestimmt
werdenkann,andererseitsbesitztdieSchluff-FraktionkeineeindeutigenmineralogischensD,wie
etwadieSand-oderdieTon-Fraktion(QuarzoderTonminerale).DieSchluff-Fraktionistviel-
mehreinemineralogischeMischungausbeiden.VersucheeinerModelierungderSchluff-Fraktion
mittelsPLSRwurdendadurcherheblichgestört.Diekorngrößenabhängigenspektralen Merk-
malederSchluff-FraktionaleinewerdenfüreinequantitativeModelierungalsnichtausreichend
bewertet.
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% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
R2(CAL)   =  0,95
R2(X-VAL)  =  0,93
RMSE(CAL)   = 3,64 
RMSE(X-VAL) = 4,30
  
% Sand - Referenz
   
Probensatz: W-85: > 50% Sand
Bands:   n = 157
Proben:   n = 84
Ausreißer:  n = 1
Faktoren:  n = 4
R2(CAL)   =  0,82
R2(X-VAL)  =  0,76
RMSE(CAL)   = 2,08 
RMSE(X-VAL) = 2,47
Probensatz: W-ALL-89
Bands:   n = 157
Proben:   n = 89
Ausreißer:  n = 0
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,78
R2(X-VAL)  =  0,72
Probensatz: W-79: > 85 % Sand
Bands:   n = 157
Proben:   n = 73
Ausreißer:  n = 6
Faktoren:  n = 4
RMSE(CAL)   = 1,13 
RMSE(X-VAL) = 1,28
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
R2(CAL)   =  0,86
R2(X-VAL)  =  0,77
RMSE(CAL)   = 2,00 
RMSE(X-VAL) = 2,61
  
% Sand - Referenz
   
Probensatz: W-FARM-55: > 80% Sand
Bands:   n = 157
Proben:   n = 50
Ausreißer:  n = 5
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,87
R2(X-VAL)  =  0,82
RMSE(CAL)   = 1,12 
RMSE(X-VAL) = 1,36
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 157
Proben:   n = 57
Ausreißer:  n = 0
Faktoren:  n = 4
R2(CAL)   =  0,89
R2(X-VAL)  =  0,84
Probensatz: W-FARM-48: > 85% Sand
Bands:   n = 157
Proben:   n = 41
Ausreißer:  n = 7
Faktoren:  n = 4
RMSE(CAL)   = 0,88 
RMSE(X-VAL) = 1,09
μFTIR: Vol-Auflösung, 7900 - 12236 nm
AnhangA:PLSR-ModelezurQuantifizierungderBodenparameter
Sandgehalt:µFTIR–Vol-Auflösung
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Anhang AnhangA:PLSR-ModelezurQuantifizierung
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
del
l
R2(CAL)   =  0,94
R2(X-VAL)  =  0,87
RMSE(CAL)   = 2,55 
RMSE(X-VAL) = 3,91
  
% Ton - Referenz
Probensatz: W-ALL-89
Bands:   n = 157
Proben:   n = 88
Ausreißer:  n = 1
Faktoren:  n = 4
R2(CAL)   =  0,83
R2(X-VAL)  =  0,79
Probensatz: W-82: < 15% Ton
Bands:   n = 157
Proben:   n = 76
Ausreißer:  n = 6
Faktoren:  n = 4
RMSE(CAL)   = 0,93 
RMSE(X-VAL) = 1,05% T
on 
- P
LS
R-
Mo
del
l
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,75
RMSE(CAL)   = 1,62 
RMSE(X-VAL) = 2,02
  
   
Probensatz: W-FARM-54: < 15% Ton
Bands:   n = 157
Proben:   n = 48
Ausreißer:  n = 6
Faktoren: n = 3
R2(CAL)   =  0,83
R2(X-VAL)  =  0,77
RMSE(CAL)   = 0,84 
RMSE(X-VAL) = 1,0
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 157
Proben:   n = 56
Ausreißer:  n = 1
Faktoren:  n = 3
% Ton - Referenz
μFTIR: Vol-Auflösung, 7900 - 12236 nm
Tongehalt:µ
% S
OC 
- P
LS
R-
Mo
dell
R2(CAL)   =  0,79
R2(X-VAL)  =  0,7
RMSE(CAL)   = 0,11 
RMSE(X-VAL) = 0,13
  
% SOC - Referenz
Probensatz: W-ALL-87
Bands:   n = 157
Proben:   n = 82
Ausreißer:  n = 5
Faktoren:  n = 6
R2(CAL)   =  0,82
R2(X-VAL)  =  0,73
RMSE(CAL)   = 0,08 
RMSE(X-VAL) = 0,1
  
% SOC - Referenz
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 157
Proben:   n = 54
Ausreißer:  n = 3
Faktoren:  n = 6
μFTIR: Vol-Auflösung, 7900 - 12236 nm
FTIR–Vol-Auflösung
SOC-Gehalt:µ
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
R2(CAL)   =  0,85
R2(X-VAL)  =  0,77
RMSE(CAL)   = 2,04 
RMSE(X-VAL) = 2,6
% Sand - Referenz
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 32
Proben:   n = 57
Ausreißer:  n = 0
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,79
Probensatz: W-FARM-55: > 80% Sand
Bands:   n = 32
Proben:   n = 51
Ausreißer:  n = 4
Faktoren:  n = 3
RMSE(CAL)   = 1,27 
RMSE(X-VAL) = 1,46% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
μFTIR res.TASI-600
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell Probensatz: W-FARM-49: > 85% SandBands:   n = 32
Proben:   n = 41
Ausreißer:  n = 8
Faktoren: n = 3
R2(CAL)   =  0,88
R2(X-VAL)  =  0,85
RMSE(CAL)   = 0,9 
RMSE(X-VAL) = 1,02
FTIR–Vol-Auflösung
Sandgehalt:µ
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
R2(CAL)   =  0,85
R2(X-VAL)  =  0,79
RMSE(CAL)   = 2,08 
RMSE(X-VAL) = 2,48
% Sand - Referenz
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 6
Proben:   n = 54
Ausreißer:  n = 3
Faktoren:  n = 4
R2(CAL)   =  0,76
R2(X-VAL)  =  0,73
Probensatz: W-FARM-52: > 80 % Sand
Bands:   n = 6
Proben:   n = 49
Ausreißer:  n = 3
Faktoren:  n = 3
RMSE(CAL)   = 1,37 
RMSE(X-VAL) = 1,49% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
μFTIR res.HyspIRI
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell Probensatz: W-FARM-48: > 85% SandBands:   n = 6
Proben:   n = 41
Ausreißer:  n = 7
Faktoren: n = 4
R2(CAL)   =  0,88
R2(X-VAL)  =  0,84
RMSE(CAL)   = 0,9 
RMSE(X-VAL) = 1,06
FTIR–res-TASI Sandgehalt:µFTIR–res-HyspIRI
114
Anhang AnhangA:PLSR-ModelezurQuantifizierung
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
dell
R2(CAL)   =  0,82
R2(X-VAL)  =  0,75
RMSE(CAL)   = 1,71 
RMSE(X-VAL) = 2,03
  
% Ton - Referenz
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 32
Proben:   n = 56
Ausreißer:  n = 1
Faktoren:  n = 2
R2(CAL)   =  0,82
R2(X-VAL)  =  0,79
Probensatz: W-FARM-54: < 15% Ton
Bands:   n = 32
Proben:   n = 48
Ausreißer:  n = 6
Faktoren:  n = 3
RMSE(CAL)   = 0,86 
RMSE(X-VAL) = 0,96% T
on 
- P
LS
R-
Mo
dell
μFTIR res.TASI-600
Tongehalt:µ
% S
OC 
- P
LS
R-
Mo
dell
R2(CAL)   =  0,79
R2(X-VAL)  =  0,71
RMSE(CAL)   = 0,1 
RMSE(X-VAL) = 0,12
  
% SOC - Referenz
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 32
Proben:   n = 54
Ausreißer:  n = 3
Faktoren:  n = 6
μFTIR res.TASI-600
FTIR–res-TASI
SOC-Gehalt:µ
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
dell
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,78
RMSE(CAL)   = 1,61 
RMSE(X-VAL) = 1,97
% Ton - Referenz
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 6
Proben:   n = 54
Ausreißer:  n = 3
Faktoren:  n = 4
R2(CAL)   =  0,8
R2(X-VAL)  =  0,78
Probensatz: W-FARM-52: < 15 % Ton
Bands:   n = 6
Proben:   n = 48
Ausreißer:  n = 4
Faktoren:  n = 3
RMSE(CAL)   = 0,91 
RMSE(X-VAL) = 0,98% T
on 
- P
LS
R-
Mo
dell
μFTIR res.HyspIRI
FTIR–res-TASI
Tongehalt:µ
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
dell
R2(CAL)   =  0,83
R2(X-VAL)  =  0,76
RMSE(CAL)   = 1,69 
RMSE(X-VAL) = 2,03
% Ton - Referenz
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 5
Proben:   n = 54
Ausreißer:  n = 3
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,8
R2(X-VAL)  =  0,77
Probensatz: W-FARM-52: < 15 % Ton
Bands:   n = 5
Proben:   n = 48
Ausreißer:  n = 4
Faktoren: n = 3
RMSE(CAL)   = 0,91 
RMSE(X-VAL) = 1,0% T
on 
- P
LS
R-
Mo
dell
μFTIR res.ASTER
FTIR–res-HyspIRI Tongehalt:µ
% S
OC 
- P
LS
R-
Mo
dell
R2(CAL)   =  0,6
R2(X-VAL)  =  0,52
RMSE(CAL)   = 0,12 
RMSE(X-VAL) = 0,13
% SOC - Referenz
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 6
Proben:   n = 54
Ausreißer:  n = 3
Faktoren: n = 4
μFTIR res.HyspIRI
FTIR–res-ASTER
SOC-Gehalt:µ
% S
OC 
- P
LS
R-
Mo
dell
R2(CAL)   =  0,6
R2(X-VAL)  =  0,51
RMSE(CAL)   = 0,12 
RMSE(X-VAL) = 0,13
% SOC - Referenz
Probensatz: W-FARM
Bands: n = 5
Proben: n = 54
Faktoren: n = 4
μFTIR res.ASTER
FTIR–res-HyspIRI SOC-Gehalt:µFTIR–res-ASTER
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% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,79
RMSE(CAL)   = 2,13 
RMSE(X-VAL) = 2,47
% Sand - Referenz
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 5
Proben:   n = 54
Ausreißer:  n = 3
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,82
R2(X-VAL)  =  0,77
Probensatz: W-FARM-52: > 80 % Sand
Bands:   n = 5
Proben:   n = 48
Ausreißer:  n = 4
Faktoren:  n = 3
RMSE(CAL)   = 1,22 
RMSE(X-VAL) = 1,38% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
μFTIR res.ASTER
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell Probensatz: W-FARM-47: > 85% SandBands:   n = 5
Proben:   n = 41
Ausreißer:  n = 6
Faktoren: n = 3
R2(CAL)   =  0,88
R2(X-VAL)  =  0,85
RMSE(CAL)   = 0,9 
RMSE(X-VAL) = 1,03
Sandgehalt:µ
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
R2(CAL)   =  0,93
R2(X-VAL)  =  0,9
RMSE(CAL)   = 4,36 
RMSE(X-VAL) = 5,12
  
% Sand - Referenz
   
Probensatz: W-82: > 50% Sand
Bands:   n = 118
Proben:   n = 80
Ausreißer:  n = 2
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,79
RMSE(CAL)   = 2,0 
RMSE(X-VAL) = 2,32
Probensatz: W-ALL-86
Bands:   n = 118
Proben:   n = 86
Ausreißer:  n = 0
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,82
R2(X-VAL)  =  0,77
Probensatz: W-77: > 80 % Sand
Bands:   n = 118
Proben:   n = 73
Ausreißer:  n = 4
Faktoren:  n = 3
RMSE(CAL)   = 1,22 
RMSE(X-VAL) = 1,4
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
R2(CAL)   =  0,87
R2(X-VAL)  =  0,83
RMSE(CAL)   = 1,93 
RMSE(X-VAL) = 2,27
  
% Sand - Referenz
   
Probensatz: W-FARM-53: > 80% Sand
Bands:   n = 118
Proben:   n = 52
Ausreißer:  n = 1
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,78
R2(X-VAL)  =  0,71
RMSE(CAL)   = 1,44 
RMSE(X-VAL) = 1,67
Probensatz: W-FARM-ALL-56
Bands:   n = 118
Proben:   n = 55
Ausreißer:  n = 1
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,88
R2(X-VAL)  =  0,85
Probensatz: W-FARM-50: > 85% Sand
Bands:   n = 118
Proben:   n = 43
Ausreißer:  n = 7
Faktoren:  n = 4
RMSE(CAL)   = 0,83 
RMSE(X-VAL) = 0,97
MIDAC: Vol-Auflösung, 7900 - 12288 nm
Probensatz: W-71: > 85 % Sand
Bands:   n = 118
Proben:   n = 69
Ausreißer:  n = 2
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,81
RMSE(CAL)   = 0,95 
RMSE(X-VAL) = 1,04
Probensatz: W-FARM-41: > 87% Sand
Bands:   n = 118
Proben:   n = 36
Ausreißer:  n = 5
Faktoren:  n = 4
R2(CAL)   =  0,88
R2(X-VAL)  =  0,81
RMSE(CAL)   = 0,66 
RMSE(X-VAL) = 0,84% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
FTIR-res-ASTER
Sandgehalt:MIDAC–Vol-Auflösung
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% T
on 
- P
LS
R-
Mo
del
l
R2(CAL)   =  0,92
R2(X-VAL)  =  0,87
RMSE(CAL)   = 2,98 
RMSE(X-VAL) = 3,87
  
% Ton - Referenz
   
Probensatz: W-82: < 30 % Ton
Bands:   n = 118
Proben:   n = 79
Ausreißer:  n = 3
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,81
R2(X-VAL)  =  0,76
RMSE(CAL)   = 1,58 
RMSE(X-VAL) = 1,83
Probensatz: W-ALL-86
Bands:   n = 118
Proben:   n = 85
Ausreißer:  n = 1
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,82
R2(X-VAL)  =  0,77
Probensatz: W-77: < 15 % Ton
Bands:   n = 118
Proben:   n = 74
Ausreißer:  n = 3
Faktoren:  n = 3
RMSE(CAL)   = 0,98 
RMSE(X-VAL) = 1,13
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
del
l
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
del
l
R2(CAL)   =  0,82
R2(X-VAL)  =  0,75
RMSE(CAL)   = 1,71 
RMSE(X-VAL) = 2,05
  
% Ton - Referenz
   
Probensatz: W-FARM-54: < 15 % Ton
Bands:   n = 118
Proben:   n = 49
Ausreißer:  n = 5
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,79
R2(X-VAL)  =  0,73
RMSE(CAL)   = 0,83 
RMSE(X-VAL) = 0,96
Probensatz: W-FARM-ALL-56
Bands:   n = 118
Proben:   n = 56
Ausreißer:  n = 0
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,75
R2(X-VAL)  =  0,67
Probensatz: W-FARM-47: < 10 % Ton
Bands:   n = 118
Proben:   n = 44
Ausreißer:  n = 3
Faktoren:  n = 3
RMSE(CAL)   = 0,79 
RMSE(X-VAL) = 0,91
MIDAC: Vol-Auflösung, 7900 - 12288 nm
% S
OC
 - 
PL
SR
-M
od
ell
R2(CAL)   =  0,89
R2(X-VAL)  =  0,85
RMSE(CAL)   = 0,09 
RMSE(X-VAL) = 0,11
  
% SOC - Referenz
Probensatz: W-ALL-86
Bands:   n = 118
Proben:   n = 79
Ausreißer:  n = 7
Faktoren:  n = 6
R2(CAL)   =  0,89
R2(X-VAL)  =  0,85
Probensatz: W-78: < 1.2% SOC
Bands:   n = 118
Proben:   n = 74
Ausreißer:  n = 4
Faktoren:  n = 6
RMSE(CAL)   = 0,07 
RMSE(X-VAL) = 0,08% S
OC 
- P
LS
R-
Mo
dell
R2(CAL)   =  0,86
R2(X-VAL)  =  0,78
RMSE(CAL)   = 0,08 
RMSE(X-VAL) = 0,1
  
   
Probensatz: W-FARM-51: < 1.0% SOC
Bands:   n = 118
Proben:   n = 49
Ausreißer:  n = 2
Faktoren:  n = 5
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,78
RMSE(CAL)   = 0,06 
RMSE(X-VAL) = 0,08
Probensatz: W-FARM-ALL-56
Bands:   n = 118
Proben:   n = 53
Ausreißer:  n = 3
Faktoren:  n = 6
% SOC - Referenz
MIDAC: Vol-Auflösung, 7900 - 12288 nm
Tongehalt:MIDAC–Vol-Auflösung
SOC-Gehalt:MIDAC–Vol-Auflösung
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% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
R2(CAL)   =  0,8
R2(X-VAL)  =  0,74
RMSE(CAL)   = 2,38 
RMSE(X-VAL) = 2,78
  
% Sand - Referenz
   
Probensatz: W-FARM-55: > 80% Sand
Bands:   n = 449
Proben:   n = 51
Ausreißer:  n = 4
Faktoren:  n = 4
R2(CAL)   =  0,89
R2(X-VAL)  =  0,8
RMSE(CAL)   = 0,99 
RMSE(X-VAL) = 1,34
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 449
Proben:   n = 57
Ausreißer:  n = 0
Faktoren:  n = 2
R2(CAL)   =  0,95
R2(X-VAL)  =  0,88
Probensatz: W-FARM-50: > 85% Sand
Bands:   n = 449
Proben:   n = 45
Ausreißer:  n = 5
Faktoren:  n = 6
RMSE(CAL)   = 0,61 
RMSE(X-VAL) = 0,92
DHR 7900 - 12240 nm
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
del
l
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
dell
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
dell
R2(CAL)   =  0,78
R2(X-VAL)  =  0,71
RMSE(CAL)   = 1,87 
RMSE(X-VAL) = 2,18
  
% Ton - Referenz
   
Probensatz: W-FARM-55: < 15% Ton
Bands:   n = 449
Proben:   n = 47
Ausreißer:  n = 8
Faktoren:  n = 4
R2(CAL)   =  0,85
R2(X-VAL)  =  0,77
RMSE(CAL)   = 0,82 
RMSE(X-VAL) = 1,05
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 449
Proben:   n = 57
Ausreißer:  n = 0
Faktoren:  n = 2
R2(CAL)   =  0,9
R2(X-VAL)  =  0,81
Probensatz: W-FARM-43: < 10% Ton
Bands:   n = 449
Proben:   n = 38
Ausreißer:  n = 5
Faktoren:  n = 4
RMSE(CAL)   = 0,55 
RMSE(X-VAL) = 0,76
DHR 7900 - 12240 nm
Sandgehalt:DHR–Vol-Auflösung
% S
OC 
- P
LS
R-
Mo
del
l
R2(CAL)   =  0,91
R2(X-VAL)  =  0,76
RMSE(CAL)   = 0,06 
RMSE(X-VAL) = 0,09
  
% SOC - Referenz
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 449
Proben:   n = 48
Ausreißer:  n = 9
Faktoren:  n = 6
DHR 7900 - 12240 nm
Tongehalt:DHR–Vol-Auflösung
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,74
RMSE(CAL)   = 1,72 
RMSE(X-VAL) = 2,26
  
% Sand - Referenz
   
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands: n = 1753
Proben: n = 56
Ausreißer: n = 1
Faktoren: n = 8
ASD 450 - 2500 nm, woH2O
Probensatz: W-FARM-53: > 85% Sand
Bands: n = 1753
Proben: n = 39
Ausreißer: n = 14
Faktoren: n = 7
R2(CAL)   =  0,82
R2(X-VAL)  =  0,69
RMSE(CAL)   = 1,13
RMSE(X-VAL) = 1,5
SOC-Gehalt:DHR–Vol-Auflösung
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
dell
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
dell
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,7
RMSE(CAL)   = 1,36 
RMSE(X-VAL) = 1,89
  
% Ton - Referenz
   
Probensatz: W-FARM-55: < 15% Ton
Bands:   n = 1753
Proben:   n = 46
Ausreißer:  n = 9
Faktoren:  n = 9
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,64
RMSE(CAL)   = 0,83 
RMSE(X-VAL) = 1,26
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 1753
Proben:   n = 56
Ausreißer:  n = 1
Faktoren:  n = 8
ASD 450 - 2500 nm, woH2O
Sandgehalt:ASD–Vol-Auflösung Tongehalt:ASD–Vol-Auflösung
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Anhang AnhangA:PLSR-ModelezurQuantifizierung
% S
OC 
- P
LS
R-
Mo
dell
R2(CAL)   =  0,86
R2(X-VAL)  =  0,69
RMSE(CAL)   = 0,07 
RMSE(X-VAL) = 0,11
  
% SOC - Referenz
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 1753
Proben:   n = 53
Ausreißer:  n = 4
Faktoren:  n = 9
ASD 450 - 2500 nm, woH2O
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
R2(CAL)   =  0,8
R2(X-VAL)  =  0,73
RMSE(CAL)   = 1,72 
RMSE(X-VAL) = 2,28
  
% Sand - Referenz
  
Probensatz: W-FARM-53: > 80% Sand
Bands:   n = 116
Proben:   n = 51
Ausreißer:  n = 2
Faktoren:  n = 8
R2(CAL)   =  0,78
R2(X-VAL)  =  0,62
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 116
Proben:   n = 56
Ausreißer:  n = 1
Faktoren:  n = 8
ASD resHyMap, woH2O
RMSE(CAL)   = 1,5 
RMSE(X-VAL) = 2,03
Probensatz: W-FARM-49: > 85% Sand
Bands:   n = 116
Proben:   n = 39
Ausreißer:  n = 10
Faktoren: n = 7
R2(CAL)   =  0,82
R2(X-VAL)  =  0,69
RMSE(CAL)   = 1,13 
RMSE(X-VAL) = 1,49% S
an
d - 
PL
SR
-M
od
ell
SOC-Gehalt:ASD–Vol-Auflösung
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
dell
% T
on 
- P
LS
R-
Mo
del
l
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,7
RMSE(CAL)   = 1,36 
RMSE(X-VAL) = 1,91
  
% Ton - Referenz
  
Probensatz: W-FARM-55: < 15 % Ton
Bands:   n = 116
Proben:   n = 46
Ausreißer:  n = 9
Faktoren:  n = 9
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,65
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 116
Proben:   n = 56
Ausreißer:  n = 1
Faktoren:  n = 8
ASD resHyMap, woH2O
RMSE(CAL)   = 0,83 
RMSE(X-VAL) = 1,26
Sandgehalt:ASD–resHyMAP
% S
OC
 - 
PL
SR
-M
od
ell
% S
OC 
- P
LS
R-
Mo
del
l
R2(CAL)   =  0,88
R2(X-VAL)  =  0,77
RMSE(CAL)   = 0,07 
RMSE(X-VAL) = 0,1
  
% SOC - Referenz
  
Probensatz: W-FARM-51: < 1.0 % SOC
Bands:   n = 116
Proben:   n = 43
Ausreißer:  n = 8
Faktoren:  n = 8
R2(CAL)   =  0,93
R2(X-VAL)  =  0,87
Probensatz: W-FARM-ALL-57
Bands:   n = 116
Proben:   n = 53
Ausreißer:  n = 4
Faktoren:  n = 8
ASD resHyMap, woH2O
RMSE(CAL)   = 0,04 
RMSE(X-VAL) = 0,06
Tongehalt:ASD–resHyMAP
SOC-Gehalt:ASD–resHyMAP
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% A
l2
O3 
- P
LS
R-
Mo
del
l
R2(CAL)   =  0,843
R2(X-VAL)  =  0,839
RMSE(CAL)   = 0,83
RMSE(X-VAL) = 0,84
Probensatz: OST-WEST-ALL
Bands:   n = 5
Proben:   n = 132
Ausreißer:  n = 16
Faktoren:  n = 1
% Al2O3 - Referenz
% S
iO
2 - 
PL
SR
-M
od
ell
R2(CAL)   =  0,94
R2(X-VAL)  =  0,93
RMSE(CAL)   = 1,95
RMSE(X-VAL) = 2,13
  
  
Probensatz: OST-WEST-ALL
Bands:   n = 5
Proben:   n = 145
Ausreißer:  n = 3
Faktoren:  n = 4
% SiO2 - Referenz
Quantifzierung der XRF Ergebnisse aus der thermalen Sensorik (LWIR)
 MIDAC-Spektren (ASTER - Resampling, 5 Bänder) 
Probensatz: OST-WEST-ALL
Bands:   n = 5
Proben:   n = 139
Ausreißer:  n = 9
Faktoren:  n = 4
R2(CAL)   =  0,77
R2(X-VAL)  =  0,75
RMSE(CAL)   = 0,05
RMSE(X-VAL) = 0,06
% TiO2 - Referenz
% T
iO
2 - 
PL
SR
-M
od
ell
% F
e2
O3 
- P
LS
R-
Mo
del
l
% Fe2O3 - Referenz
Probensatz: OST-WEST-ALL
Bands:   n = 5
Proben:   n = 138
Ausreißer:  n = 10
Faktoren:  n = 1
R2(CAL)   =  0,831
R2(X-VAL)  =  0,827
RMSE(CAL)   = 0,42
RMSE(X-VAL) = 0,43
% K2O - Referenz
% K
2O
 - 
PL
SR
-M
od
ell Probensatz: OST-WEST-ALL
Bands:   n = 5
Proben:   n = 135
Ausreißer:  n = 13
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)  = 0,66
R2(X-VAL) = 0,64
RMSE(CAL)  =0,27
RMSE(X-VAL)= 0,28
% P
2O
5 - 
PL
SR
-M
od
ell
% P2O5 - Referenz
Probensatz: OST-WEST-ALL
Bands:   n = 5
Proben:   n = 143
Ausreißer:  n = 5
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,83
R2(X-VAL)  =  0,82
RMSE(CAL)   = 0,008
RMSE(X-VAL) = 0,009
% L
OI -
 P
LS
R-
Mo
dell
% LOI - Referenz
Probensatz: OST-WEST-ALL
Bands:   n = 5
Proben:   n = 142
Ausreißer:  n = 6
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,82
R2(X-VAL)  =  0,80
RMSE(CAL)   = 0,63
RMSE(X-VAL) = 0,66
Probensatz: OST-WEST-ALL
Bands:   n = 5
Proben:   n = 139
Ausreißer:  n = 9
Faktoren:  n = 1
R2(CAL)   =  0,76
R2(X-VAL)  =  0,75
RMSE(CAL)   = 7,92
RMSE(X-VAL) = 8,1
pp
m C
r - 
PL
SR
-M
od
ell
ppm Cr - Referenz
pp
m R
b - 
PL
SR
-M
od
ell
ppm Rb - Referenz
Probensatz: OST-WEST-ALL
Bands:   n = 5
Proben:   n = 143
Ausreißer:  n = 5
Faktoren:  n = 3
R2(CAL)   =  0,84
R2(X-VAL)  =  0,82
RMSE(CAL)   = 9,19
RMSE(X-VAL) = 9,73
Probensatz: OST-WEST-ALL
Bands:   n = 5
Proben:   n = 115
Ausreißer:  n = 33
Faktoren:  n = 1
R2(CAL)   =  0,87
R2(X-VAL)  =  0,86
RMSE(CAL)   = 6,68
RMSE(X-VAL) = 6,82
pp
m V
 - 
PL
SR
-M
od
ell
ppm V - Referenz
AnhangB:PLSR-ModelezumGeo-Chemismus(XRF-Analyse)
AbbildungB.1:VorhersagemodelederElemente/Oxide(bestimmtinderXRF-Analyse),fürdie
einenQuantifizierungaufGrundlagederfünfASTER-Bänderrealisiertwerden
konnte(MIDAC-Spektren).
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Parameter Daten-satz
Proben-
satz n Mean SD Max Min Median Q1 Q3
Sand-
gehalt 
(%)
WEST ALL 89 88.44 14.69 95.30 14.30 92.70 90.25 94.20
W-FARM ALL 57 90.52 5.36 95.30 67.20 92.10 89.50 93.30VPS: >85 % 41 91.67 2.65 95.30 85.50 92.20 90.20 93.82
Ton-
gehalt 
(%)
WEST ALL 89 9.09 10.71 68.40 3.80 5.90 4.90 7.90
W-FARM ALL 57 7.68 4.05 25.50 3.80 6.80 5.70 8.70VPS: <15 % 48 6.76 2.06 12.60 3.80 6.80 5.14 7.83
SOC-
Gehalt 
(%)
WEST ALL 87 0.46 0.25 1.12 0.06 0.42 0.31 0.60
W-FARM ALL 57 0.51 0.22 1.12 0.17 0.46 0.34 0.60VPS 54 0.48 0.19 1.11 0.17 0.45 0.33 0.57
SiO2 (%)
OST-
WEST ALL
148 89.038 7.312 97 55.9 91.6 86.825 93.675
TiO2 (%) 148 0.340 0.134 0.976 0.127 0.328 0.238 0.404
Al2O3 (%) 148 4.662 3.092 25 0.9 3.7 2.6 6.1
Fe2O3 (%) 148 1.681 1.164 6.09 0.13 1.31 0.84 2.228
MnO (%) 148 0.035 0.078 0.653 0.01 0.019 0.012 0.03
MgO (%) 148 0.167 0.385 2.51 0.02 0.05 0.04 0.088
CaO (%) 148 0.266 0.852 8.99 0.02 0.08 0.053 0.148
Na2O (%) 148 0.443 0.605 2.61 0.01 0.14 0.07 0.62
K2O (%) 148 0.584 0.602 3.65 0.04 0.38 0.16 0.86
P2O5 (%) 148 0.046 0.021 0.15 0.012 0.04 0.031 0.055
LOI (%) 148 2.969 1.774 14.01 0.63 2.645 1.77 3.358
Ba (ppm) 148 197.027 184.536 1379 17 139 69.25 272.5
Cr (ppm) 148 30.791 15.984 86 10 26 18 43
Ga (ppm) 148 13.174 4.448 30 10 11 11 14.5
Nb (ppm) 148 11.167 1.935 19 10 10 10 11.25
Ni (ppm) 148 15.553 5.646 37 10 15 11 17
Rb (ppm) 148 42.068 23.591 175 20 34.5 27.25 50.75
Sr (ppm) 148 34.417 47.533 528 10 21.5 16 37
V (ppm) 148 32.412 21.255 133 10 27 17 41
Y (ppm) 148 22.200 5.357 30 17 21 18 25
Zn (ppm) 148 25.257 29.423 210 10 16 12 28
Zr (ppm) 148 348.452 143.027 912 99 334 265 409.5
AnhangC:Analytik–BodenparameterundGeo-Chemie(XRF)
TabeleC.1:BeschreibendeStatistikder Boden-und XRF-Parameterderjeweiligen Daten-
/Probensätze(VPS: Vergleichs-Probensatz): Probenzahl(n), Mittelwert(Mean),
Standardabweichung(SD), Maximum, Minimum, Median,25%-Quartil(Q1)und
75%-Quartil(Q3).
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